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ABSTRACT

The combustion of hydrocarbons still represents a major part of the worldwide pro-
duction of energy, especially in the aeronautical industry. Most industrial burners are fed
with liquid fuel that is directly injected in the combustion chamber, generating a strong
interaction between the spray, the turbulent flow and the flame. In order to provide a
better understanding of turbulent spray flame complex structures, a numerical study has
been performed on the two-phase flow burner KIAI which has been experimentally fully
characterized. Numerical simulations consist of Large Eddy Simulation coupled to Discrete
Particle Simulation for the dispersed phase (LES-DPS). A detailed analysis of the flame
structure shows that non-premixed combustion plays an important role in this type of
spray flame. This motivates, in a second step of the present work, the development of a
new approach to model turbulent diffusion flames. The model is based on the response
to the mesh, strain rate and wrinkling. The global flame heat release is analyzed through
configurations of increasing complexity and the capacity of the model to describe it is
evaluated.

RESUME

La combustion d’hydrocarbures représente encore aujourd’hui une part trés majoritaire
de la production d’énergie dans le monde, et en particulier dans 'industrie aéronautique. La
plupart des briileurs industriels sont alimentés par un carburant sous forme liquide, injecté
directement dans la chambre de combustion, générant ainsi de fortes interactions entre le
spray, 1’écoulement turbulent et la flamme. Dans le but d’acquérir une meilleure compré-
hension de la structure complexe des flammes de spray, une étude numérique a été réalisée
sur la configuration du brileur diphasique KIAI, caractérisée de fagon précise et compléte
expérimentalement. Une approche de type simulation des grandes échelles a été utilisée
pour simuler la phase gazeuse tandis que la phase liquide était résolue selon un formalisme
Lagrangien déterministe (LES-DPS). L’analyse détaillée de la structure de flamme de spray
permet de mettre en exergue le role important de la combustion non prémélangée dans ce
type de flamme. Cela a motivé dans une seconde étape le développement d’une nouvelle
approche pour modéliser les flammes de diffusion turbulentes. Le modéle présenté s’appuie
sur la réponse des flammes de diffusion laminaires au maillage, a I’étirement et au plisse-
ment. Le dégagement de chaleur global de la flamme a été analysé dans des configurations
de complexité croissante, et la capacité du modeéle a le décrire a été évaluée.




"Le succes, c’est se promener d’échecs en échecs tout en restant motive. "

(Winston Churchill)
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1.1 Contexte industriel et environnemental

L’espéce humaine représente de maniére générale I'espéce vivante qui consomme le plus
d’énergie sur la planéte, que ce soit pour se nourrir, se chauffer, se déplacer ou encore
se divertir... Malgré des ressources non renouvelables qui ne cessent de diminuer, cette
consommation continue d’augmenter a ce jour. Plusieurs causes peuvent expliquer cela :
d’une part, la démographie mondiale n’a cessé de croitre ces derniéres décennies, celle-ci
ayant quasiment doublé de 1970 & aujourd’hui (Fig. 1.1). Méme si cette croissance tend
a ralentir, la population mondiale atteindra les 10 milliards d’habitants en 2050 selon les
estimations de I’Organisation des Nations Unies [132|, impliquant des besoins énergétiques
plus importants. D’autre part, 1’évolution des conditions et modes de vie fait qu’une
personne consomme en moyenne aujourd’hui environ deux fois plus d’énergie qu’en 1960
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Chapitre 1. Introduction générale

[53].

Parmi les secteurs consommateurs d’énergie, le transport (principalement automobile
et aérien) occupe une place prédominante avec environ un quart de ’énergie consommeée
(Fig. 1.2). Des solutions tentent de voir le jour, notamment dans le domaine automobile o la
technologie hybride (électrique + pétrole) s’est largement développée ces derniéres années.
Néanmoins, aucune source d’énergie alternative n’est susceptible, a ce jour, de pouvoir
remplacer le carburant fossile liquide utilisé dans le cadre de la propulsion aéronautique du
fait des rapports poids/puissance nécessaires ainsi que de l'autonomie requise. Aussi, les
processus de combustion des carburants fossiles liquides jouent un réle prédominant a la
fois pour 'efficacité des moteurs, mais aussi pour les émissions de polluants indésirables.
Chacun de ces deux aspects est un élément clé pour l'avenir et nécessite des investigations
poussées afin de limiter leur impact.

—— Estimates

— Medium et

= = 80%CI -
= e es%a WO

Total population (billions)

T T T T T T T T T T T T T T T T
1950 1960 1970 1980 1990 2000 2010 2020 2030 2040 2050 2060 2070 2080 2090 2100

Figure 1.1 — Ewvolution de la démographie mondiale et extrapolation moyenne (ligne rouge) pour les pro-
chaines décennies ; Intervalles de confiance (CI) o 80 % (tirets rouges) et a 95 % (pointillés rouges). [132].

1.1.1 Formation des polluants

Les processus de combustion constituent 'un des principaux émetteurs de pollution
atmosphérique. Parmi les polluants notables on peut citer :

e Les oxydes de carbone CO,, principaux produits de la combustion d’hydrocar-
bures. Le dioxyde de carbone C'O,, méme s’il n’est pas un polluant au sens strict
puisque c’est un produit normal de la combustion compléte des hydrocarbures,
absorbe le rayonnement infrarouge du soleil justifiant sa dénomination de gaz a effet
de serre. Le monoxyde de carbone C'O, trace d’'une combustion incompléte, est un
gaz trés toxique incolore et inodore qui réduit 1’oxygénation du sang, en prenant la

12



1.1. Contexte industriel et environnemental

@ Industrie

@ Transports

(' Résidentiels,
Agriculture et autres
secteurs

@ Pétrochimie

Figure 1.2 — Répartition de ’énergie mondiale par secteur, adapté de [82].

place des molécules de dioxygéne. Celui-ci peut causer des malaises plus ou moins
importants (nausées, pertes de connaissance) pouvant, dans le pire des cas, entrainer
la mort. Par ailleurs, une exposition chronique & de faibles concentrations peut
affecter le systéme cardiovasculaire.

Les oxydes d’azotes NO, (NO, NO,, N,O) sont issus de la recombinaison des
radicaux hydrogénés du carburant avec les composants azotés de l'air et du com-
bustible. Leur impact sur ’environnement est néfaste. Responsables de pluies acides
et d’effet de serre, ils représentent également un risque sanitaire, le NO et NO,
étant neurotoxiques et causant l'irritation des bronches tout en réduisant le pouvoir
d’oxygénation du sang. Les oxydes d’azotes peuvent étre formés selon plusieurs
mécanismes : & basse température (~ 1000 K) dans les zones riches (NO précoce),
ou & haute température (NO thermique) essentiellement dans les gaz bralés. Un long
temps de résidence des volumes chauds favorise la production de NO thermique.

Les suies constituent un type particulier d’imbrtlés et sont responsables de la
fumée noire visible a I’échappement des moteurs. Si les processus de formation de ces
particules fines sont encore mal connus, leur impact nocif sur le systéme respiratoire
a bien été démontré [109].

Afin de réduire les émissions de polluants, les politiques déploient des mesures de plus

N

en plus drastiques afin d’inciter les motoristes a concevoir des moteurs plus efficaces et
plus propres. De nouvelles normes environnementales voient le jour et fixent des taux
d’émissions polluantes de plus en plus sévéres. Le consortium ACARE (Advisory Council
for Aeronautics Research in Europe) a par exemple imposé une réduction de 75% des
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Chapitre 1. Introduction générale

¢émissions de dioxyde de carbone (COz) et de 90% des émissions d’oxydes d’azote (NO,,)
pour 2050 par rapport a 2000. Pour répondre a ces problématiques environnementales
et économiques, les industriels doivent de trouver de nouvelles solutions technologiques.
L’amélioration des processus de combustion en fait partie et reste une voie de recherche
privilégiée pour tenter de réduire les émissions de polluants et d’améliorer les rendements.

1.1.2 Fonctionnement général d’un moteur aéronautique

Moteurs aéronautiques et turbines a gaz reposent sur le méme principe de transforma-
tion d’énergie chimique en énergie mécanique selon le cycle de Brayton (Fig. 1.3). L’énergie
mécanique ainsi récupérée sert alors a propulser un avion, entrainer les hélices d’un hélico-
ptéere ou encore produire de I'électricité. La turbine a gaz se compose principalement de trois
parties permettant la réalisation du cycle thermodynamique de Brayton : un compresseur,
une chambre de combustion et une turbine (Fig. 1.4). En premier lieu, de grandes quantités
d’air sont aspirées a travers la soufflante et sont amenées dans le compresseur, ce qui permet
de transmettre du travail mécanique au fluide. Une partie de I’air comprimé (entre 4 et 32
bars) est ensuite envoyé dans une chambre de combustion ot il est mélangé a du carburant
dans des proportions adéquates pour favoriser la combustion. Les gaz chauds issus de la
combustion sont alors éjectés vers la tuyére ot un processus de détente et de récupération
d’énergie sous forme mécanique s’effectue a travers une turbine. L’augmentation des perfor-
mances du moteur passe forcément par I’amélioration de ces trois blocs : augmentation du
taux de compression dans le compresseur, meilleure efficacité de la combustion et réduction
des émissions de polluants dans la chambre de combustion, augmentation de la température
a 'entrée de la turbine sans risque de détérioration des matériaux constituant la turbine
grace a des techniques de refroidissement efficaces. La zone qui nous intéresse dans la suite
est la chambre de combustion.

Enthalpie h 4
Chambee de CHI“I:I. ajoutée issue de
@ combustion @ ®
Travail récupéré
Compresseur Compression
1, .
Air atmosphérique q:f Echappement des >
gaz chauds Entropie s

(a) (b)

Figure 1.3 — (a) Cycle thermodynamique d’une turbine & gaz; (b) Cycle idéal de Brayton-Joule dans un
diagramme enthalpie-entropie. Adapté de [128]
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1.1. Contexte industriel et environnemental

Py Crpeds] 2 7
: Compresseur :co::uglo:: Turbine

‘&;‘a.\; N :

Figure 1.4 — Représentation imagée des blocs compresseur, chambre de combustion et turbine.

Chambre de combustion

La chambre de combustion d’une turbine a gaz doit satisfaire des contraintes sévéres :
assurer une combustion compléte du combustible, réduire les émissions de polluants, mini-
miser les pertes de charge, assurer une bonne stabilité de la température d’entrée turbine et
ce, tout en permettant un bon refroidissement des parois. On trouve des chambres de com-
bustion de tailles trés variables, allant de la dizaine de métres pour les fours industriels, &
quelques centimeétres dans le secteur aéronautique ot celle-ci doit étre la moins encombrante
possible. De facon générale, une chambre de combustion se compose d'un systéme d’injec-
tion d’air, un systéme d’injection de carburant, un systéme d’allumage et des systémes de
refroidissement.

e Systéme d’injection d’air : I’écoulement d’air turbulent apporte I'oxydant né-
cessaire a la combustion et est également utilisé pour le refroidissement. Il doit en
outre permettre la stabilisation de la flamme en installant des zones de faible vi-
tesse [12]. La méthode la plus commune consiste a utiliser un tourbillonneur de sorte
a créer une large zone de recirculation qui, en plus de stabiliser la flamme, la rend
plus compacte. L’écoulement d’air interagit également avec l'injection de carburant
liquide et doit faciliter atomisation du jet et la dispersion des gouttes (Section 1.2.1).

e Systéme d’injection de carburant : pour des raisons de densité énergétique,
le carburant utilisé est stocké sous forme liquide. L’objectif principal du systéme
d’injection de carburant est de générer un spray composé de gouttes aussi fines que
possibles sur une distance minimale afin que la combustion soit la plus homogeéne et
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compacte. Le fait d’atomiser le carburant en fines gouttelettes permet d’augmenter
la surface de contact avec 'air chaud et ainsi d’accélérer I'évaporation des gouttes.
Différents systémes d’injection existent pour les moteurs aéronautiques, les plus com-
muns étant les systémes de type "pressure-swirl" et les atomiseurs de type "air-blast".

— L’atomiseur de type "pressure swirl" (Fig. 1.5, gauche) consiste a éjecter le
carburant préalablement pressurisé a travers un orifice de petite dimension. L’'un
des systémes les plus communs est I'injecteur simplex qui comporte une chambre
a swirl et qui génére un cone d’injection creux trés ouvert dans la chambre de
combustion. L’avantage principal de cette méthode est que la taille des gouttes ob-
tenues est quasiment indépendante des conditions opératoires. Celle-ci ne dépend
que de la différence de pression dans le jet liquide et de la chambre de combustion.

— Pour ’atomiseur de type "air-blast" (Fig. 1.5, droite), le carburant liquide
est injecté avec une vitesse relativement peu élevée. Il est atomisé au contact
de I'écoulement d’air rapide environnant. Sur ce type de systéme d’injection, il
se forme d’abord un film liquide sur les parois de l'injecteur créant ainsi une
interface gaz-liquide propice aux échanges de quantités de mouvement et a la
formation d’instabilités. Le processus d’atomisation a lieu au niveau des lévres de
I'injecteur. Ce type d’atomiseurs présente des performances satisfaisantes sur une
large gamme de conditions opératoires.

e Systéme d’allumage : le role du systéme d’allumage est de fournir une quantité
d’énergie initiale suffisante et de maniére trés localisée afin de permettre la création
d’un noyau de flamme puis le développement d’une flamme turbulente. Cette énergie
est le plus souvent électrique (bougies d’allumages).

e Systéme de refroidissement : le refroidissement des parois de la chambre de com-
bustion est effectué essentiellement a partir d’air provenant du compresseur, a 1’aide
de films d’air de refroidissement formés a la paroi via des plaques multi-perforées
[74]. Des trous de dilution plus en aval de la chambre permettent de refroidir les gaz
brilés avant l'entrée de la turbine.

La chambre de combustion du moteur est ainsi le lieu d’un écoulement turbulent, réactif
et diphasique complexe. La flamme issue de ce type de configuration est appelée lamme de
spray. Sa structure différe des flammes purement gazeuses, c¢’est pourquoi elle fait encore
aujourd’hui 'objet de nombreuses recherches.
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Figure 1.5 — Schéma de fonctionnement d’un injecteur "pressure swirl” (gauche) et d’un atomiseur "air
blast" (droite).

1.2 Phénoménologie des flammes de spray

Cette section présente les caractéristiques principales des flammes de spray, depuis I'injec-
tion du carburant liquide et I’'obtention d’un spray dilué, jusqu’a I’évaporation des gouttes et
la combustion du carburant selon différents régimes. Tous ces processus font intervenir des
phénomeénes physiques complexes liés a la turbulence, le spray et la combustion, eux-méme
fortement couplés (Fig. 1.6). Lorsque le carburant est injecté sous forme gazeuse, la turbu-
lence permet localement le mélange direct des espéces gazeuses et modifie le comportement
de la flamme, elle-méme influencée par le cisaillement et I'étirement générés par 1’écoule-
ment. La structure du mélange local peut alors entrainer différents régimes de combustion,
allant de parfaitement prémélangé, partiellement prémélangé a non prémélangé. Lorsque le
carburant injecté est liquide, de nouvelles interactions apparaissent. L.’écoulement turbulent
agit sur I'atomisation et la dispersion des gouttes dans la chambre. Les gouttes agissent en
retour sur la turbulence locale du fait de leur frottement avec la phase gazeuse. L’évapora-
tion des gouttes est controlée par le mélange local et la température imposée par la flamme
environnante. En retour, le carburant gazeux, issu de I’évaporation des gouttes, modifie
la structure du mélange local. La présence simultanée de différents régimes de combustion
est alors encore plus probable en raison des inhomogénéités de mélange induites. Ainsi,
tous ces phénoménes doivent étre pris en compte simultanément pour saisir correctement
la physique de la combustion turbulente diphasique.
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Figure 1.6 — Représentation schématique des interactions entre la turbulence, le spray et la combustion.

1.2.1 Couplage spray/turbulence

Atomisation et dispersion :

Les propriétés du spray (forme du spray, taille de gouttes) dépendent fortement du
processus d’atomisation qui est lui-méme controlé par 1’écoulement turbulent environnant.
L’atomisation est un phénomeéne trés complexe dont certains mécanismes sont encore au-
jourd’hui compris de maniére imparfaite. Les principales étapes d’atomisation d’un jet ou
d’une nappe liquide se déroulent en régime dense, c’est-a-dire avec une fraction volumique
liquide a; > 1072 et sont répertoriées ci-dessous (Fig. 1.7 et 1.8) :

9 ‘e
~10-100pm ®

. Q ‘& "
q-ul* " ‘ :
o

Figure 1.7 — Atomisation assistée par air : déstabilisation d’un jet liquide par un courant gazeuz [196].

— Film liquide et atomisation primaire : le film liquide formé par des gouttes im-
pactant la paroi est déstabilisé par le cisaillement induit par I’écoulement d’air rapide
environnant. Cela se traduit par 'apparition d’instabilités au niveau de l'interface
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Figure 1.8 — Schéma des différentes phases d’atomisation du jet liquide. Adapté de [89].

air/liquide conduisant a la formation d’ondes de surface. Le jet liquide se fragmente
alors sous l'effet de phénomeénes d’instabilités de Rayleigh-Taylor se traduisant par
des ondes transverses qui provoquent la formation et la séparation de ligaments et de
tres grosses gouttes.

— Atomisation secondaire : les efforts aérodynamiques dus a la vitesse relative des
deux phases cause la désintégration des ligaments qui se divisent pour donner des
gouttes plus petites, de forme quasiment sphériques (Fig. 1.7). Ces phases d’atomisa-
tion sont dominées par la coalescence et les collisions de paquets liquides. Une fagon
d’évaluer les régimes d’atomisation [203] est de considérer le nombre de Weber, noté
W, qui est défini de la facon suivante :

pU?L

g

W, =

(1.1)

Ce nombre représente le rapport entre forces d’inertie de la goutte pU?L et forces de
tension interfaciale ou capillaires o. Il caractérise la capacité d'une goutte, d’un jet
ou d’'un ligament & résister aux forces aérodynamiques grace aux forces de tension
de surface. Les forces capillaires dominent & faible nombre de Weber (W, < 15) et
I’écoulement est dans ce cas trop faible pour déformer la goutte, qui reste sphérique.
A Tinverse, un grand nombre de Weber indique une faible tension de surface et
favorise la fragmentation. La dynamique du spray varie selon la densité volumique de
gouttes. Les sprays denses sont controlés par les collisions entre particules alors que
les sprays dilués sont controlés par les interactions des particules avec le fluide. Dans
le cadre de cette thése, seul le régime dilué est considéré.

— Dispersion des gouttes : aprés l'atomisation secondaire, les interactions inter-
gouttes sont négligeables et la dynamique des gouttes est controlée par le rapport
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de leur inertie sur la trainée. Le nombre de Stokes S; est un nombre adimensionnel
représentant le rapport de ces deux forces comparant le temps de réponse de la
particule 7, au temps caractéristique de I’écoulement 7 : S; = . C’est un indicateur
de la réponse de la particule aux variations de vitesse de l’écoufement.

— 5; >> 1 : les particules sont peu affectées par la phase porteuse et possédent un
comportement balistique.

— 5; << 1 : les particules se conduisent comme des traceurs et suivent la trajectoire
imposée par 1’écoulement gazeux.

— S; ~ 1 : les gouttes interagissent avec le fluide porteur avec une certaine inertie et
peuvent conduire & un phénomeéne de concentration préférentielle [177|, ¢’est-
a-dire une augmentation du nombre de particules dans des régions particuliéres
(Fig. 1.9). Squires et Eaton [178] ont analysé la dispersion de particules solides
au sein d'un écoulement turbulent et ont observé 'accumulation des particules
dans les zones de faibles vorticité et de fort cisaillement [118], ou les gouttes
dévient de la trajectoire imposée par le gaz a cause de leur inertie [200]. Parmi les
premiers travaux portant sur la dispersion de particules liquides qui s’évaporent,
ceux réalisés par Mashayek et al. [122, 123| ou plus récemment par Réveillon [154]
montrent que la concentration préférentielle influe localement de fagon importante
I’évaporation et par la méme occasion le mélange du carburant avec ’air, modifiant
localement le régime de combustion.

Modulation de la turbulence par la phase dispersée

Méme dans le cas de spray dilués, la phase dispersée peut affecter la turbulence de la
phase gazeuse [209]. D’un co6té, le transfert d’énergie gaz-liquide pour accélérer les parti-
cules a pour effet une dissipation de la turbulence gazeuse du fait du frottement a la surface
des gouttes. D’un autre coté, les tourbillons formés dans le sillage des gouttes ainsi que le
cisaillement & leur surface contribuent & I'augmentation de la turbulence. La modulation
de la turbulence gazeuse par la phase dispersée résulte ainsi de ’équilibre de ces deux effets
dont l'intensité va principalement dépendre du nombre de Stokes de la particule et de la
densité du spray. L’analyse de I’état de ’art des interactions entre le spray et la turbulence,
notamment concernant les effets de concentration préférentielle et d’atténuation de la tur-
bulence par la phase dispersée a été revue récemment en détail par Balachandar et al. [7].
Au final, la classification des régimes de spray est illustrée en Fig. 1.10.
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Figure 1.9 — Concentration préférentielle des particules dans une turbulence homogéne isotrope [65].
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Figure 1.10 — Classification des régimes de spray en fonction de la fraction volumique liquide et du nombre

de Stokes. Adapté de [89].

1.2.2 Couplage spray/combustion

Une caractéristique essentielle de la combustion de spray est que le carburant initiale-
ment injecté sous forme liquide doit passer par une étape d’évaporation, puis la vapeur de
carburant gazeux doit se mélanger avec 'air avant que les réactions chimiques n’aient lieu.
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Il en résulte des régimes de combustion variant des flammes prémélangées, partiellement
prémélangées & non prémélangées. En fonction des caractéristiques du systéme étudié, la
combustion peut avoir lieu soit aprées I’évaporation compléte du combustible, soit au sein
du spray en cours d’évaporation comme illustré en Fig. 1.11. L’interaction du spray avec
la combustion est en partie déterminée par le rapport entre le temps d’évaporation et le
temps convectif des gouttes. Si celui-ci est petit, les gouttes s’évaporent avant la flamme
et la combustion est purement gazeuse. Dans le cas inverse, des interactions complexes
apparaissent entre les gouttes en cours d’évaporation, générant du carburant gazeux, et la
flamme :

— Combustion aprés pré-évaporation totale du spray : les gouttes liquides ont
un temps suffisant pour s’évaporer avant d’atteindre la zone de réaction qu’elles
alimentent en vapeur de carburant. Dans ce cas, la flamme présente les mémes
caractéristiques qu’une flamme partiellement prémélangée gazeuse.

— Combustion diphasique homogéne : les gouttes liquides ne s’évaporent pas
totalement avant la zone de réaction et interagissent directement avec la flamme,
le spray étant suffisamment dense et homogéne pour alimenter la flamme de fagon
continue.

— Combustion diphasique hétérogéne : identique au cas précédent a l'exception
que les gouttes interagissant avec la flamme sont éparses et peuvent briler selon
divers régimes décrits ci-apres.
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Figure 1.11 — (gauche) Flamme de spray prévaporisée. (milieu) Effets des fluctuations locales de richesse
sur la flamme. (droite) Flamme de spray épaissie (Borghi [25]).
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1.2. Phénoménologie des flammes de spray

Comme évoqué précédemment, la combustion diphasique hétérogéne peut engendrer une
multitude de régimes de combustion possibles dont la caractérisation a fait ’objet de nom-
breuses études. A partir de 'observation expérimentale selon laquelle les gouttes de carbu-
rant bralent rarement de fagon individuelle, Chiu et al. [37, 38, 39| proposent une classi-
fication des différents régimes de combustion de gouttes rencontrés. En raisonnant sur un
nuage de gouttes plongé dans une atmosphére d’oxydant chaud, ils distinguent différents
régimes de combustion en introduisant le nombre de groupe G (Fig. 1.12). Ce nombre sans
dimension peut étre vu comme le rapport entre la vitesse caractéristique d’évaporation et
la vitesse de diffusion de la température au sein du nuage.

G = 3resnns (1.2)
4 l

Le et Sh désignent respectivement les nombres de Lewis et de Sherwood, D le diamétre
moyen des gouttes, N le nombre de gouttes et [ la distance moyenne inter-gouttes. Candel
et al. |33] montrent que lorsque le nombre de Péclet, défini comme Pe = Lv/a = Re X Pr
avec « la diffusivité thermique, est grand, c’est-a-dire lorsque le temps caractéristique de
transfert par convection est grand devant le temps caractéristique de transfert par diffusion,
la relation G' =~ 5N?/3/S permet d’obtenir une valeur approchée du nombre de groupe, avec
S = 1/, le paramétre de séparation, d,; étant le rayon de la flamme de diffusion qui
entourerait une goutte unique ayant les propriétés moyennes des gouttes du nuage. De ce
fait, lorsque le nombre de séparation décroit, il existe un point ou la topologie de la flamme
passe d'un régime de combustion individuelle & un régime de groupe (Fig. 1.12) :

— G << 1, combustion en goutte isolée : la densité du nuage de gouttes est
suffisamment faible et les gouttes suffisamment éloignées les unes des autres pour que
la chaleur issue des gaz brilés diffuse a I'intérieur du nuage liquide. Un processus in-
dividuel d’évaporation et de combustion peut alors avoir lieu autour de chaque goutte.

— G < 1, combustion de groupe interne : la lamme ne peut plus pénétrer dans
le coeur du nuage, trop riche ou trop froid, mais se maintient & distance tout en
étant alimentée par I’évaporation des gouttes internes. Les gouttes a 'extérieur de la
flamme briilent individuellement dans les gaz briilés.

— G > 1, combustion de groupe externe : identique a la combustion de groupe
interne a la différence que la lamme englobe cette fois tout le groupe de gouttes.

— G >> 1, combustion en enveloppe externe : les gouttes sont trop proches les
unes des autres pour permettre la diffusion de température au sein du nuage. En
raison des effets de saturation de vapeur au coeur du nuage trés dense, seule la couche
externe du nuage liquide peut s’évaporer et alimenter une flamme. La flamme reste
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donc & une distance fixe du bord du nuage.
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Figure 1.12 — Régimes de combustion diphasique selon le nombre de groupe G (Chiu et al. [39]).

La classification initiale proposée par Chiu et al. [39] a ensuite été complétée et adap-
tée pour différentes géométries de nuages de gouttes, ainsi que pour prendre en compte
I'influence de I'écoulement environnant. La vaste littérature sur ce sujet a été revue par
Annamalai et al. [5]. Les travaux de Borghi et ses collaborateurs [24, 25| ont permis la
prise en compte de paramétres supplémentaires pour caractériser les différents régimes de
combustion. Ils ont ainsi introduit ’épaisseur de flamme 07 et son temps caractéristique 7
ainsi que le temps d’évaporation moyen des gouttes 7,. Le diagramme résultant de cette
analyse est représenté en Fig 1.13 dans un systéme de coordonnées 7,/7¢ et [/d;. Lorsque
Ty << Ty, les gouttes s’évaporent trés rapidement et une combustion de type prémélan-
gée gazeuse a lieu, quelles que soient la distance inter-gouttes ou I’épaisseur de flamme
(Fig. 1.11a). Néanmoins, les fluctuations de fraction volumique du spray peuvent entrainer
des variations locales de la vapeur de carburant devant le front de flamme et provoquer
des effets de prémélange partiel (Fig. 1.11b). Si le temps d’évaporation est plus important,
pour 67 > [, les gouttes pénétrent dans les zones de réaction-diffusion car la flamme est plus
épaisse que ’espace inter-goutte. Cette situation meéne rapidement & un épaississement de
la flamme (Fig. 1.11c). A T'inverse, si d; < [, les gouttes qui traversent le front de flamme
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1.2. Phénoménologie des flammes de spray

brilent dans une seconde zone réactive. La topologie de cette zone secondaire dépendra
du paramétre S. Comme évoqué précédemment, pour les petites valeurs de S, les gouttes
brilent individuellement ou alors sont amalgamées en petits groupes également appelés
clusters, entourés par une flamme. Il s’agit du régime de combustion de groupe. Lorsque
la valeur du paramétre S augmente, Borghi [25] a également identifié I'apparition d’un
régime de percolation et d'un régime de poches.

Réveillon et Vervish [155] ont étendu cette analyse en étudiant 'impact de la richesse
liquide globale de la flamme &, = ( s ) / <ﬂ> et de la turbulence sur la structure
t

Mair Mair

de la flamme. Des simulations numériques directes 2D de flammes de sprays faiblement
turbulentes dans un écoulement d’air co-courant ont permis de mettre en évidence la
topologie de la flamme pour différentes richesses (Fig. 1.14) mettant ainsi en évidence trois
différents régimes de combustion :

e Régime de combustion externe : pour des valeurs extrémes de richesse, la com-
bustion s’effectue en un front de flamme continu :

— fermé : ¢ faible. Le front, principalement prémélangé, est capable de consommer
I'intégralité du carburant liquide et gazeux (Fig. 1.14a).

— ouvert : @) élevé. Le carburant brile a la fois en prémélange et en diffusion.
(Fig. 1.14d).

e Régime de combustion de groupe : les gouttes forment des poches riches dont
la combustion a lieu en prémélange puis en diffusion (Fig. 1.14b).

e Régime de combustion hybride : Lorsque la richesse augmente, les groupes de
gouttes briillent en prémélange mais la richesse élévée empéche la percolation des
flammes de diffusion dans le spray. Le carburant non brilé est alors consommé en
diffusion avec le co-courant d’oxydant (Fig. 1.14c).

Plus récemment, Urzay [185] a présenté une autre révision du diagramme de combustion
diphasique (Fig. 1.15) initialement proposé par Chiu et al. [39]. Celui-ci ne prend plus seule-
ment en compte le nombre de groupe G mais également le rayon d’une flamme autour d’une
goutte individuelle et la stoechiométrie carburant-oxydant. Pour cela, deux nombres sans
dimension représentant respectivement la charge massique o (mass loading ratio) définie
comme la masse de liquide par unité de masse de gaz dans le spray, et le nombre de Stokes
d’évaporation St, = /G sont introduits. La charge massique critique ay correspond au
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Figure 1.13 — Régimes de combustion diphasique prenant en compte le temps d’évaporation des gouttes [26].

cas ou 'espace inter-gouttes est égal au diameétre de la flamme autour de la goutte (I ~ 6,
ie S ~1).

A la différence du diagramme de Chiu et al. [39], plusieurs régimes de combustion peuvent
étre obtenus pour une méme valeur du nombre de groupe G en raison des valeurs différentes
de charge massique. Pour G >> 1, on retrouve le régime de combustion en enveloppe externe
du diagramme de Chiu et al. [39]. Pour G = O(1), 'épaisseur de vaporisation se développe
jusqu’a une distance comparable au rayon du nuage de gouttes et une transition s’établit
soit vers une combustion de groupe interne, soit vers une combustion de groupe externe
selon la charge massique. En particulier, lorsque a/ay > 1, I'espace inter-gouttes devient
plus petit que le rayon de la flamme autour d’une goutte isolée et par conséquent, une
flamme de diffusion unique enveloppe le nuage. Enfin pour G << 1, on peut remarquer que
le régime de goutte isolée ne peut exister que pour a/ay < 1. Dans le cas contraire, les
gouttes briilent en régime de groupe externe.

Vitesse et épaisseur des flammes diphasiques laminaires

Une des caractéristiques qu’on cherche & obtenir lorsqu’on étudie les flammes diphasiques
laminaires est la vitesse laminaire de propagation, qui joue notamment un role dans la
stabilisation de la flamme dans 1’écoulement. La présence de la phase liquide nécessite de
distinguer deux richesses. La richesse gazeuse ®, correspond au rapport des concentrations
en carburant gazeux et en oxydant gazeux :
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Figure 1.14 — Structure de flamme diphasique en fonction de la richesse (Réveillon et al. [155]).

Yr
q)g = SY_O (13)

avec s le coefficient stoechiométrique massique de la réaction. La richesse liquide ®; cor-
respond & la richesse gazeuse qui serait obtenue aprés évaporation compléte du liquide et

s’écrit :
Yy
P = s— 1.4
L= sy (1.4)
avec Yy = poy/[piou + pg(1 — )] la fraction massique de carburant équivalente que

représentent les gouttes.
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Figure 1.15 — Diagramme de Chiu révisé par Urzay [185]. Les régimes de combustion sont classés en fonction
de la charge massique o et du nombre de Stokes d’évaporation St,.

Il existe des approches analytiques qui permettent d’estimer la vitesse de flamme di-
phasique. Par exemple, Greenberg et al. |[72] proposent une formule qui permet d’obtenir
la vitesse de propagation d’une flamme laminaire dans un spray hétérogéne et polydis-
perse. Kaufmann et al. [98] dérivent par une approche unidimensionnelle la vitesse de
consommation d’une flamme diphasique monodisperse, qui est similaire & une vitesse de
consommation gazeuse a laquelle s’ajoute un terme lié a la richesse initiale stockée sous
forme liquide.

La simulation numérique permet également d’étudier ces propriétés. Neophytou et al.
[130] montrent que la vitesse de flamme est maximale quand la richesse du mélange gazeux
est proche de 1. En amont de la flamme, la richesse gazeuse est quasi-nulle, le carburant étant
essentiellement liquide. La richesse effective dans la flamme dépend alors du rapport entre
un temps caractéristique de transfert entre richesse liquide ®; et gazeuse ®4, et un temps
caractéristique de la flamme. Plus récemment, Wacks et al. [198] ont étudié les effets de
I'intensité de la turbulence, du diamétre des gouttes et de la richesse sur les interactions entre
des gouttes monodisperses et des flammes planes & partir de simulations DNS pour la phase
porteuse. Ils ont notamment montré que les gouttes peuvent entrainer une augmentation
de I'épaisseur de la flamme. Ils observent également que la vitesse de flamme laminaire
est généralement plus faible en présence de gouttes comparé & un cas purement gazeux.
Néanmoins, d’autres études ont montré que la vitesse de flamme peut étre accélérée par des
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effets chimiques locaux [130] ou par un effet d’expansion des gaz da a I’évaporation, qui
ajoute localement de la masse sous forme gazeuse, initialement sous forme liquide. Aussi,
la problématique consistant & déterminer la vitesse laminaire de flamme diphasique reste
encore aujourd’hui une question ouverte.

1.2.3 Couplage turbulence/combustion

La combustion dans un écoulement laminaire constitue en soi un processus complexe ot
des milliers de réactions peuvent faire réagir des centaines d’espéces avec des échelles de
temps et d’espace trés variables. Lorsqu’une flamme interagit avec un écoulement turbulent,
sa structure se trouve modifiée en fonction du rapport d’échelles turbulence-chimie : celle-ci
se plisse, augmentant ainsi la surface de la flamme et la vitesse globale de flamme. Il en
résulte une relation entre la vitesse turbulente de lamme S7 et le plissement de la surface
de flamme pour des flammes prémélangées, proposée par Damkohler [52] :

— ~ = (1.5)

ou Aj et Ar sont les surfaces de flamme correspondant aux flammes laminaire et tur-
bulente respectivement. Le rapport Ar/Ap est le facteur de plissement de la flamme =.
Mais la turbulence peut aussi provoquer 'extinction locale lorsque I’étirement local atteint
I’étirement d’extinction.

Si la turbulence modifie le front de flamme, la lamme elle-méme modifie ’écoulement
turbulent principalement par deux processus aux effets opposés. D’un coté, 'expansion des
gaz chauds issus de la flamme conduit & une accélération de ’écoulement au niveau de la
flamme. Les gradients de vitesse ainsi créés peuvent alors engendrer la création de tour-
billons du coté des gaz brilés [129]. D’un autre coté, la température des gaz chauds conduit
a 'augmentation de la viscosité et donc une réduction du nombre de Reynolds. Ainsi, selon
les cas, la compétition entre ces deux processus peut aussi bien générer de la turbulence
(appelée alors "flame-generated turbulence" [97]) que l'atténuer (re-laminarisation par la
combustion [113]).

Pour étudier les interactions entre la turbulence et la combustion, une évaluation des
échelles temporelles et spatiales caractéristiques de chacun des phénomeénes est nécessaire
afin de distinguer différents régimes de combustion turbulente. Les nombres adimensionnés
de Damkohler, noté Da, et de Karlovitz, noté Ka, sont ainsi respectivement définis comme
le rapport entre un temps caractéristique turbulent lié aux grandes échelles 7,,, et un temps
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chimique 7. d’une part, et le rapport entre ce méme temps chimique et 1’échelle de temps
de Kolmogorov 73, d’autre part.

Da = — Ka=— (1.6)
Te Tk
e Lorsque Da >> 1, le temps chimique est bien inférieur au temps turbulent et la
zone de flamme peut étre considérée comme infiniment fine. La structure interne de
la flamme est peu affectée par la turbulence, et peut étre considérée similaire a la
structure d’'une flamme laminaire : on parle alors de flammelettes.

e A linverse, pour Da < 1, la chimie est suffisamment lente pour que le mélange des
réactifs et des produits par la turbulence ait un impact sur la structure de la flamme.

On introduit également le nombre de Karlovitz Ka, basé sur ’épaisseur de la zone de
réaction ¢, de fagon a distinguer les effets de la turbulence sur la structure interne de la
flamme (i.e. la zone de réaction) des effets de la turbulence sur la flamme entiére (incluant
la zone de préchauffage et la zone post-flamme) :

Kay — (%)2 (1.7)

ou [, représente I’échelle de Kolmogorov. Ces nombres adimensionnés peuvent étre utilisés
pour définir différents régimes de combustion turbulente. Borghi puis Peters [142] pro-
posent ainsi une classification des différentes structures de lammes turbulentes en régime
de prémélange en fonction de ces derniers (Fig. 1.16).

Sur ce diagramme, on distingue différents régimes de combustion suivant le nombre de
Karlovitz, le nombre de Reynolds turbulent ainsi que le nombre de Damkdéhler.

e Ka < 1 - Régime de flamelettes : 1'épaisseur de la flamme est plus petite que
les plus petites structures turbulentes qui ne peuvent pas pénétrer la lamme. Dans
ce régime, le front de flamme est fin et sa structure interne est proche de celle d'une
flamme laminaire. Deux sous-divisions peuvent étre proposées selon la valeur du
rapport des vitesses u’(l;)/S;.

1. lammelettes plissées (wrinkled flames) : les structures turbulentes sont trop
faibles pour plisser la flamme et interagir avec sa structure. La flamme n’est que
faiblement courbée et sa structure peut étre associée a celle d’'une flamme laminaire.
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Figure 1.16 — Diagramme des régimes de combustion turbulente prémélangée (adapté de [142]).

2. flammelettes ondulées (corrugated flames) : dans cette situation le régime
de flammelettes est toujours valide mais les plus grosses structures turbulentes de-
viennent capables d’interagir avec la flamme et peuvent mener a la formation de
poches.

e 1 < Ka < 100 - Régime de flamme épaissie-plissée (Thickened-wrinkled
/ Reaction sheet) : dans ce cas, les plus petits tourbillons (de taille l) sont plus
petits que 'épaisseur de la flamme 6, (Ka, > 1) et peuvent interagir avec la zone de
préchauffage, augmentant par conséquent les transferts massiques et thermiques. La
zone de préchauffage est alors épaissie au contraire de la zone de réaction qui reste
plus petite que I’échelle de Kolmogorov (Ka, < 1) et qui n’est par conséquent pas
affectée et reste continue.

e Ka > 100 - régime de flamme épaissie : 1’échelle de Kolmogorov [, est plus petite
que ’épaisseur de la zone de réaction. La zone de préchauffage ainsi que la zone de
réaction sont alors fortement affectées par la turbulence. Aucune structure de flamme
laminaire ne peut étre identifiée.

Pour les flammes non prémeélangées, une telle classification est plus délicate parce qu’une
flamme de diffusion ne se propage pas et ne posséde pas d’épaisseur fixe (voir Chapitre 6).
Par conséquent, celle-ci repose principalement sur la comparaison des échelles de temps
caractéristiques de la turbulence et de la chimie avec le nombre de Damkohler Da. Lorsque
le nombre de Damkdhler est petit (Da < 1), les échelles de la turbulence et la longueur
de mélange sont plus petits que ’épaisseur de la flamme. Ces petits tourbillons intensifient
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le transport turbulent, et donc le mélange dans la zone de réaction. Ce régime est appelé
régime de zones de réaction distribuées. Au contraire, si la combustion est rapide comparée
au mélange, le nombre de Damkohler est grand (Da > 1) et 'effet de la turbulence sur la
structure de flamme est faible. La structure locale de flamme est identique & celle d’une
flamme laminaire : c’est le régime de flammelettes. Ces deux régimes sont représentés sché-
matiquement sur la Fig. 1.17. Une comparaison d’échelles spatiales peut aussi étre faite en
utilisant ’échelle intégrale de la turbulence [; et ’épaisseur diffusive de la flamme 64 qui est
étirée par I’étirement local. Si on fait 'hypothése que la flamme est étirée a I’échelle de Kol-
mogorov [146], qui correspond a I’étirement maximal, alors I’épaisseur diffusive est controlée
par les plus petits tourbillons et on peut écrire Re; = (I;/n,) 43 ~ (1;/64)*/3). Comme le
rapport des temps caractéristiques de la turbulence est proportionnel a Retl / 2, on introduit
comme pour les flammes de prémélange un nombre de Damkohler pour la grande échelle
Da et un nombre de Damkéhler pour la petite échelle Daf!, vérifiant Da = Re,} 2Dalt.

Régime de flammelette Régime de zones de réaction distribuées
Da > 1 Da<1

& oue
D)) CRC

Zone dé réaction Zone de réaction

Figure 1.17 — Effet de la turbulence sur la structure de la zone de réaction d’une flamme non prémélangée.

Il est possible de classer les régimes de combustion en fonction des nombres de Damkohler
et Reynolds dans un diagramme log-log(Da,Re;) (Fig. 1.18). Quand la chimie est suffisam-
ment rapide (grandes valeurs de Da), la flamme a une structure de flamme laminaire et le ré-
gime est dit de "flammelette". Cette condition est délimitée par la droite Da/! = Da™F4 o
Da™"4 est une valeur seuil. Les extinctions se produisent pour des temps chimiques grands,
quand Da’! < Da®*'. Entre ces deux limites, le temps chimique devient non négligeable
devant le temps caractéristique de 1’écoulement et les effets instationnaires deviennent im-
portants. Toutefois, ce type de diagramme reste qualitatif d’autant plus que pour un vrai
brileur, les conditions locales de I’écoulement sont susceptibles de varier énormément d’une
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position & une autre. Une analyse plus détaillée des quantités et échelles liées aux flammes
de diffusion est proposée dans le Chapitre 6.

Da M

Flammelette Dafl —DalFA

Da" _Daﬂl‘l
] ;

Eﬂe\‘:‘: w
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§ o
. @y
o™

et :

Extinction

Figure 1.18 — Représentation schématique des régimes de combustion turbulente non prémélangée [49].

1.3 La recherche en combustion diphasique

Méme si la combustion diphasique apparait dans une grande majorité d’applications, la
proportion des recherches en combustion diphasique représente moins de 5% des articles
en relation & la combustion (selon une analyse sur IST Web of Knowledge de 1900 a mai
2014). Cette thématique a en effet longtemps représenté un challenge, la présence de gouttes
représentant un obstacle aussi bien du coté expérimental que numérique. Avec 'amélioration
des techniques de mesures optiques et 'augmentation des capacités de calcul, le nombre
de publications traitant des flammes n’a cessé d’augmenter durant ces derniéres décennies,
montrant de réelles perspectives de progrés dans ce domaine. Cette évolution est illustrée
en Fig. 1.19. Dans la suite, les techniques expérimentales permettant la caractérisation des
sprays sont briévement évoquées et les différentes approches de modélisation de la phase
liquide sont décrites.

1.3.1 Caractérisation expérimentales d’un spray turbulent réactif

Les mesures expérimentales sont essentielles dans I’étude des sprays turbulents réactifs.
D’une part, elles permettent la visualisation de phénomeénes physiques jusqu’alors peu ou
pas connus. D’autre part, elles fournissent des données précises, utiles dans le développement
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Figure 1.19 — Estimation du nombre de publications lies a la combustion diphasique durant ces derniéres
années (Google Scholar).

de modéles numériques. Les grandeurs d’intérét pour la phase dispersée sont principalement
la vitesse des particules, leur taille et leur ségrégation, ainsi que leur température. Il existe un
grand nombre de techniques permettant la caractérisation expérimentale de ces grandeurs,
principalement pour la vitesse et la taille de gouttes. Une revue de I'état de 'art de la
granulométrie laser en mécanique des fluides est réalisée par Onofri [133].

e Mesures de la vitesse des gouttes : comme pour la phase gazeuse, la Vélocimétrie
par Images de Particules (PIV) et la Vélocimétrie Laser par effet Doppler (LDV)
peuvent étre utilisées afin de caractériser la vitesse des gouttes, celles-ci faisant office
d’ensemencement. Comme la présence des gouttes du spray perturbe la mesure de
vitesse des particules de la phase gazeuse, la principale difficulté consiste alors a
obtenir simultanément les vitesses de la phase liquide et de la phase gazeuse, et
donc une estimation de la vitesse relative des deux phases. Il existe globalement
deux méthodes pour avoir acceés simultanément & la vitesse des deux phases. La
premiére consiste a séparer les phases par traitement de I'image, aprés acquisition,
sur des critéres de taille ou d’intensité. La seconde méthode repose sur I'utilisation
de plusieurs caméras afin d’avoir une image pour chaque phase individuellement.

e Mesures de la taille des gouttes : la PIV diphasique donne également accés a
la taille des gouttes. Pour la mesure de taille, la donnée importante est la phase
du signal recueilli en fonction de la position du détecteur dans l’espace entourant
la goutte. Celle-ci dépend du diameétre de la particule, supposée sphérique, et de
son indice de réfraction [6]. Dans les techniques permettant de mesurer la taille des
gouttelettes et au moins deux composantes de la vitesse, on peut également citer la
technique ponctuelle d’Interférométrie Phase Doppler (PDI, ou PDA ou PDPA pour
Phase Doppler Particle Analyser). Son principe est identique a celui de la LDV, pour
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la mesure de vitesse. La technique de PDI (Particle/Droplet Imaging Technique)
[171] permet d’avoir des informations supplémentaires sur la forme des gouttes, ce
qui est trés utile dans les premiéres phases d’atomisation o les effets de distortion
des gouttes sont importants.

e Mesures de la température des gouttes : peu de méthodes existent pour mesurer
les propriétés thermochimiques des gouttes ainsi que leur température. On peut néan-
moins citer la technique Arc-en-ciel globale (GRT pour Global Rainbow Technique)
basée sur la mesure de 'indice de réfraction des gouttes qui a été appliquée avec succes
dans plusieurs études impliquant des sprays réactifs [110, 112, 160|. Néanmoins, des
études plus nombreuses sont nécessaires afin d’évaluer sa validité et sa précision dans
des conditions variées.

1.3.2 Simulations numériques de spray

Si les mesures expérimentales sont indispensables a la compréhension de phénoménes
physiques, celles-ci ne sont pas suffisantes pour les caractériser de maniére compléte. A
ce titre, la simulation numérique des écoulement fluides ou CFD (Computational Fluid
Dynamics) joue un rdle prédominant et est totalement complémentaire des expériences.
Du point de vue de I'industrie, le recours a la CFD est encouragé par la puissance conti-
nuellement grandissante des machines de calcul permettant d’effectuer des calculs avec des
temps de retour de plus en plus acceptables méme sur des configurations complexes, et
ce, en prenant en compte toujours plus de phénomeénes physiques. Cela permet en outre
de partiellement s’affranchir d’un certain nombre d’expériences au cotit élevé prohibitif et
dont les mesures a des conditions opératoires de pression et température particuliéres sont
parfois délicates. Les méthodes numériques pour la simulation des écoulements diphasiques
se distinguent principalement en deux groupes :

e Les méthodes Lagrangiennes qui consistent a suivre la trajectoire de chaque
particule de facon individuelle dans le domaine du calcul.

e Les méthodes Eulériennes qui traitent la phase liquide comme des milieux conti-
nus.

Ces méthodes considérent la phase dispersée comme des particules dont le rayon, la
température, la vitesse et la concentration peuvent évoluer en fonction des efforts et des
échanges avec la phase porteuse.
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1.3.2.1 Approches Lagrangiennes

Les méthodes Lagrangiennes consistent a suivre la trajectoire de chaque particule de
facon individuelle dans le domaine du calcul. Pour cela, les équations de la mécanique du
point pour les particules soumises aux forces exercées par le fluide porteur sont résolues.
Les particules peuvent désigner des particules réelles ou des ensembles de particules réelles
(particules numériques) relativement proches et ayant les mémes propriétés. Dans ce cas,
on parle de méthode Lagrangienne déterministe. Celle-ci est décrite de maniére détaillée
dans le cadre de la LES dans le Chapitre 4.

Comme la position des gouttes ne coincide pas nécessairement avec le maillage, les
propriétés du fluide doivent étre interpolées & la position de la particule avec une précision
suffisante. Dans le cas de la LES, seules les grandeurs filtrées de la phase gazeuse sont
disponibles et les effets des échelles de sous-maille doivent étre reconstruits. Pour des
nombres de Stokes S; > 5, il n’est pas nécessaire d’introduire de modéle supplémentaire.
Pour S; > 0.5, la turbulence de sous-maille peut étre réintroduite par le biais d’une
approche Lagrangienne stochastique [17, 55, 93, 150]. Les méthodes Lagrangiennes sto-
chastiques considérent non pas les particules réelles de I’écoulement, mais un grand nombre
de particules fictives ou stochastiques. Ce type d’approche conduit a la résolution d’une
équation d’évolution d’une fonction de probabilité de présence des gouttes sur le domaine.
La grande dimensionalité de cette équation ne permettant pas une résolution directe, des
méthodes de type Monte-Carlo sont utilisées en pratique |92, 149]|. Pour S; < 0.5, d’autres
approches plus complexes sont nécessaires [168]. Dans la pratique, les effets des échelles de
sous-maille sur la dynamique du spray sont souvent négligés.

Les problématiques liées au formalisme Lagrangien sont multiples. Tout d’abord, ce type
de méthode est plus particulierement adapté pour traiter les régimes de spray dilués dans la
mesure ot le cott de calcul est directement lié au nombre de particules. En outre, une des
faiblesses de formalisme vient du nombre de particules par cellule nécessaire pour atteindre
une convergence statistique suffisante [195]. Une autre faiblesse du formalisme Lagrangien
vient de la difficulté & paralléliser les calculs & la fois pour la phase dispersée et la phase
porteuse de maniére efficace. En effet, en général, le partitionnement du domaine de calcul
se fait en fonction du maillage Eulérien. Néanmoins, pour une simulation Euler/Lagrange,
I’ajout de particules évoluant dans le domaine induit un cotit CPU supplémentaire. Ce
colit est & peu prés proportionnel au nombre de particules si I’on néglige les interactions
entre les particules. Les particules n’étant généralement pas uniformément réparties dans
la chambre, un déséquilibrage de charge peut apparaitre, induisant une diminution de ’ef-
ficacité du calcul en termes de temps restitution, car la charge est mal répartie entre les
processeurs et certains doivent attendre les résultats des autres. De plus, comme les parti-
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cules interagissent avec la phase gazeuse, il est nécessaire que les particules soient traitées
par le méme processeur que la cellule qui les contient pour éviter des communications sup-
plémentaires. Pour faire face & ce probléme, il est possible d’effectuer un partitionnement
a double contrainte, prenant en compte a la fois le maillage Eulérien et la position des
particules qui forment une grille Lagrangienne.

1.3.2.2 Approches Eulériennes

Les méthodes Eulériennes ne cherchent pas a déterminer les propriétés de chaque parti-
cule mais a résoudre la phase dispersée de facon statistique via une fonction de densité de
nombre (NDF pour Number Density Function) qui désigne la probabilité de trouver une
particule & une certaine position de I'espace de phase, les dimensions de cet espace étant
la position, la vitesse, la taille, la température, etc... de la particule. Le spray est ainsi
traité comme un milieu continu constitué des propriétés moyennes locales de ’ensemble
des particules, au méme titre que le gaz est une description continue de 1’ensemble des
molécules qui le constituent. La NDF est solution d’une équation d’équilibre appelée Po-
pulation Balance Equation (PBE) ou équation de Williams-Boltzmann [206]. La résolution
directe de cette équation n’est en pratique pas possible du fait de sa grande dimensionalité.
L’approche la plus commune est d’utiliser la méthode des moments qui consiste a intégrer
la PBE sur l'espace des vitesses afin de reconstruire la NDF a partir des moments [170].
Cette approche nécessite des modéles de fermeture qu’on peut globalement classer en deux
catégories :

e Les modéles pour des nombres de Stokes S; < 1 : lorsque les particules ne se croisent
pas, I’hypothése selon laquelle les particules & une méme position donnée ont la
méme vitesse est valide [106]. Une telle distribution peut étre déterminée en utilisant
uniquement les moments d’ordre 0 et 1 (densité et quantité de mouvement) :

— Dusty gases [34] : la vitesse de la phase liquide est identique a la vitesse du gaz.

— Approche "Equilibrium Eulerian" [62] : la vitesse de la phase liquide est
exprimée comme une fonction de la vitesse du gaz par développement de Taylor
autour de celle-ci [61].

— Approche "Monokinetic" [106] : la vitesse de la phase liquide est déterminée
a 'aide d’une seule équation supplémentaire pour la quantité de mouvement des
particules.
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e Les modéles pour des nombres de Stokes S; > 1 : dans ce cas, les trajectoires des
particules sont susceptibles de se croiser. La distribution de vitesse ne peut alors
plus étre représentée par une fonction Dirac et des moments d’ordre élevés sont
nécessaires. Plusieurs méthodes sont disponibles dans la littérature :

— Algebraic-Closure-Based Moment Methods |3, 125] : fermeture algébrique
reposant sur des arguments physiques.

— Kinetic Based Moment Method : une forme présumée de la NDF est utilisée
afin de fermer le systéme. Celle-ci peut étre de type gaussienne [96, 159] ou
anisotropie [193].

D’un point de vue pratique, I’approche Euler-Euler semble plus adaptée dans le cas de
régimes de sprays denses pour lequel I’hypothése de milieu continu pour la phase liquide est
plus réaliste. Dans ce cas, 'utilisation d’une approche Euler-Lagrange serait plus cotiteuse
du fait du grand nombre de particules et nécessiterait des modéles Lagrangiens complexes
spécifiques pour prendre en compte les interactions inter-gouttes (collisions/coalescence...).
Néanmoins, cet avantage est contrebalancé par le cotit supplémentaire induit par la prise
en compte de la polydispersion avec le formalisme Euler-Euler. En effet, une des faiblesses
des méthodes Eulériennes réside dans leur difficulté a modéliser les sprays polydisperses,
c’est-a-dire présentant une distribution de diametres de gouttes a chaque position. Pour
pallier cette difficulté, une méthode sectionnelle a été introduite par Laurent et Massot
[106] dans laquelle le spray est divisé en sections contenant chacune une classe de diamétre,
chaque section nécessitant son propre jeu d’équations Eulériennes.

Le tableau 1.20 résume les principaux avantages et inconvénients des approches Lagran-
giennes et Eulériennes. Dans cette thése I’approche utilisée est une approche Euler-Lagrange
déterministe (voir Chapitre 3). Cette approche a notamment été choisie pour la prise en
compte aisée de la polydispersion du spray. De plus, les écoulements simulés étant prin-
cipalement réactifs, le nombre de gouttes dans le domaine reste raisonnable en raison de
I’évaporation des gouttes.

1.3.3 Configurations classiques pour I’étude de spray réactifs

Des configurations académiques...

Jusqu’a récemment, les seules études numériques portant sur les flammes diphasiques
se concentraient principalement sur des configurations académiques pour des raisons de
cotit de calcul et de définition du probléme aux conditions limites. Parmi les configurations
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Euler-Lagrange Euler-Euler
- Polydispersion inhérente - Adapté aux sprays denses
Avantages - Numériquement robuste - Cotit CPU indépendant de N
- Implantation intuitive des mécanismes physiques - Parallélisation aisée
Cott CPU dépendant de N - Polydispersion cotiiteuse
- Possible déséquilibre de charge - Efforts de modélisation et numériques importants
Inconvénients - Localisation des particules - Croisements de trajectoires de particules

difficile en non structuré difficiles & décrire

- Convergence statistique - Convergence en maillage

Figure 1.20 — Avantages et inconvénients des formalismes Euler-Lagrange et Euler-Euler. N désigne le
nombre de particules.

classiques, on trouve des études de combustion de nuages de gouttes placées dans des
conditions homogeénes et/ou un écoulement a vitesse moyenne nulle telle qu'une Turbulence
Homogene Isotrope (THI) [22, 124]. On peut par exemple citer les travaux de Réveillon
et Dumoulin [154] portant sur les effets de la ségrégation préférentielle des gouttes sur
I’évaporation et la combustion dans une turbulence homogéne isotrope. Wang et Rutland
[201] ont étudié les effets de la température et de la richesse sur lallumage d’un spray
de n-heptane dans un écoulement turbulent 2D. Une étude de Wang et al. [199] a permis
la caractérisation des effets de la turbulence et de la taille de gouttes sur la combustion
d’un spray de n-heptane. Un paramétre caractérisant la part de combustion prémélangée
par rapport a la combustion non prémélangée est analysé et il en ressort que la fraction
de combustion prémélangée augmente avec l'intensité de la turbulence et diminue avec la
taille des gouttes. Dans le méme esprit, certaines analyses consistent a étudier de fagon
paramétrique un jet évoluant temporellement ou une couche de mélange [202]. Une étude
récente d’Abdelsamie et Thévenin [1] sur une configuration de jet périodique avec des
gouttes d'n-heptane montre notamment 'effet du cisaillement sur ’évaporation, le mélange
et I'allumage. Une étude paramétrique sur la taille de goutte, la richesse locale et la vitesse
du jet montre que le délai d’autoallumage et la vitesse de consommation dépendent forte-
ment de la taille de goutte et de la vitesse du jet mais est indépendante de la richesse locale.

La configuration de flamme a contre-courant représente un autre type de configuration
académique ou la flamme peut étre étudiée dans un état stationnaire. Celle-ci a longtemps
été étudiée en monophasique et a également fait 'objet de travaux en présence de sprays.
Une revue détaillée des lammes diphasiques sur ce type de configuration a été faite par
Li [114]. Kee et al. [99] ont par exemple étudié I'interaction des gouttes et de la flamme
dans le cadre de flammes de spray & contre-courant avec différents carburants complexes et
des chimies détaillées. Ils montrent ainsi que les propriétés thermophysiques du carburant
influencent grandement le comportement des gouttes mais peu la flamme. Ils observent éga-
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lement que le fait d’augmenter la pression amincit la flamme mais modifie peu sa position.
Continillo et Sirignano [43] ont effectué¢ des calculs de flammes de spray monodisperse a
contre-courant avec de 'octane et distinguent des zones de prémélange et de diffusion. La
taille initiale des gouttes et I’étirement se confirment étre des paramétres clés. Une aug-
mentation de la taille initiale des gouttes tend a causer une séparation de la flamme en
une zone prémélangée et une zone de diffusion, tandis qu'une augmentation de I’étirement
tend & amincir la flamme et & empécher une telle séparation. Gutheil et Sirignano [73| ont
réalisé le méme type d’étude pour des taux d’étirement élevés dans des cas ou les gouttes
ne s’évaporent pas totalement avant la flamme. Il met ainsi en évidence ’apparition d’un
phénomeéne d’oscillations ("push-back") des gouttes autour du plan du stagnation. Ce type
de phénomeéne est également identifié dans les simulations de Chen et al. [36]. Massot et
Laurent [107, 127] ont réalisé des études expérimentales et numériques de ce type de confi-
guration avec de 'heptane pour différents étirements et une chimie détaillée. Des travaux
similaires incluant les effets de Soret ont été réalisés par Dakhlia et al. [51] qui ont conclu
que leur influence est négligeable. Plus récemment, Vié et al. [194] ont réalisé une étude
DNS 3D d’une flamme de spray a contre-courant et ont observé un phénomeéne de bifurca-
tion de la structure de flamme qui pouvait exhiber une zone de réaction simple ou double
suivant ’étirement local et la taille des gouttes.

...aux configurations complexes

Bien que trés utiles a la compréhension de la structure des flammes diphasiques, les confi-
gurations académiques ne sont pas suffisantes pour 'application directe & des cas industriels.
Pour cela, des configurations de complexité intermédiaires doivent faire l'objet du méme
type d’analyse. Ces configurations consistent généralement en des expériences a 1’échelle du
laboratoire et dont les conditions opératoires sont trés proches de celles rencontrées dans
les vrais moteurs. Ces derniéres années, de plus en plus de bancs expérimentaux dotés de
dispositifs de mesures adaptés aux flammes de spray voient le jour, permettant ainsi le dé-
veloppement des méthodes de simulation numérique. Parmi les études numériques récentes,
on peut citer les travaux LES portant sur le brileur n-heptane/air swirlé de Cambridge
[138] on une structure de flamme en forme de "M" a pu étre analysée, permettant ainsi
I'observation de différents régimes de combustion, dont la combustion de gouttes isolées.
Le groupe de Jones et al. [94] a obtenu des résultats satisfaisants en terme de dispersion et
distribution de taille de goutte et de vitesse pour une configuration de brileur diphasique
méthanol /air non swirlé avec une injection de type pressure swirl, en utilisant une méthode
LES stochastique eulérienne pour prendre en compte les interactions chimie turbulence. Hu
et al. [79] ont également employé une méthode stochastique, de type Euler-Lagrange, afin
de simuler une flamme de spray éthanol/air. Dans cette méthode, la dissipation scalaire est
décrite par une équation de transport supplémentaire et la combustion est modélisée par
tabulation de flammelettes incluant 1’évaporation. Ma et Roekearts [119] ont étudié la struc-
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ture des flammes multiples rencontrées en combustion diphasique dans le cas d’un brileur
diphasique éthanol/air de Delft. Dans cette configuration, ils ont pu faire varier la nature
de ’écoulement co-courant via sa température et montrent que des structures de flamme
similaires peuvent étre obtenues avec des conditions trés différentes, tant que les échelles
de temps caractéristiques d’évaporation sont identiques. Giusti et al. [68] ont réalisé des
simulations LES d’une flamme éthanol/air swirlée diphasique dans des conditions proches
de 'extinction. Dans cette étude, la combustion est traitée avec le modele CMC, une chimie
détaillée et une équation de transport de variance de la fraction de mélange de sous-maille
avec un terme prenant en compte 'interaction avec le spray. Les études paramétriques por-
tant sur la nature complexe des carburants sont de plus en plus nombreuses. L’impact du
type de carburant liquide a été étudié par Ranjan et al. [152] dans la configuration LDI
(Lean Direct Injector) swirlée diphasique développée a I’Université de Sydney [32] pour des
conditions atmosphériques en utilisant une approche numérique de type Euler-Lagrange.
Les différences observées en terme de dynamique, de régime de combustion et de statistiques
concernant le spray sont attribuées principalement aux propriétés du carburant liquide ainsi
qu’a la cinétique chimique. Récemment, Stagni et al. [179] ont montré que la composition
multiple du carburant joue un role important dans la réactivité de la phase gazeuse et le
temps d’autoallumage en raison d’effets d’évaporation préférentielle.

1.4 Objectifs et plan du manuscript

Durant les vingt derniéres années, le CERFACS s’est forgé une expertise dans la Simu-
lation aux Grandes Echelles de systémes réactifs. L’étude des écoulements diphasiques a
tout d’abord débuté avec les travaux de Pascaud [136], Riber [156] et Sanjosé [161] dans
laquelle la phase liquide était traitée avec le formalisme Eulérien. La mise en place du
formalisme Lagrangien dans AVBP a commencé avec les travaux de Garcia [65] en 2006
sur la modélisation de la dynamique du spray. Jaegle [85] a introduit la prise en compte de
I’évaporation du spray et réalisé les premiéres simulations LES-DPS réactives avec AVBP.
Depuis lors, la méthodologie LES-DPS n’a cessé d’évoluer pour incorporer de plus en plus
de physique, allant de la méthode d’injection [167] du spray a l’amélioration des modéles
d’évaporation [169]. Plus récemment, Paulhiac [137] a développé une méthodologie pour
modéliser le régime de combustion de goutte isolée dans le cadre de la LES-DPS.

La multitude de travaux et de théses réalisés sur ces derniéres années montre que
la recherche sur les écoulements diphasiques réactifs s’est accélérée, conséquence d’un
réel besoin de 'industrie. Les calculs LES diphasiques, bien que non systématiques, sont
devenus réalisables par les industriels démontrant que la méthodologie LES-DPS a atteint
un niveau de maturité suffisant en terme de technique mais aussi en terme de cott de
calcul. 11 n’en reste pas moins qu’il manque encore & ce jour une caractérisation fine de
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la prédictivité de ces méthodes. Il s’agit d’une étape charniére avant de pouvoir aborder
I’étude de phénomeénes plus complexes tels que l'effet de la phase liquide sur 'allumage et
I’extinction ainsi que sur les émissions de polluants. Le développement de configurations
expérimentales caractérisées de fagon précise et compléte a la fois pour la phase gazeuse et
la phase liquide permettent aujourd’hui un tel niveau de validation.

Par ailleurs, la simulation de configurations diphasiques implique de pouvoir modéliser
correctement tous les régimes de combustion : prémélangé, partiellement prémélangé et
non-prémélangé. Dans toutes les études du CERFACS citées précédemment, la combustion
est modélisée avec I’approche de flamme épaissie développée au CERFACS. Cette approche
a montré des résultats satisfaisants sur des configurations relativement complexes [21, 166].
Néanmoins, son utilisation n’est pas justifiée théoriquement dans le cas des flammes de
diffusion, dont les mécanismes sont totalement différents des lammes prémélangées.

L’objectif principal de cette thése est de consolider la méthodologie LES-DPS pour la
simulation de flamme de spray afin de mieux comprendre leur structure complexe ainsi
que les mécanismes les controlant. Pour ce faire, une étude en deux parties a été réalisée.
Dans une premiére étape, une flamme de spray bien caractérisée expérimentalement a été
simulée et analysée pour répondre aux besoins de validation mentionnés plus haut. Dans
une seconde étape, une étude des flammes de diffusion laminaires et turbulentes dans
I’approche LES est réalisée, afin de jeter les bases d’'une modélisation compatible avec la
méthode de flamme épaissie. Le manuscrit est construit de la fagon suivante :

La partie II est consacrée a la formulation des équations pour la LES-DPS. Le formalisme
de la LES est présenté pour la phase gazeuse. Les équations et modéles décrivant I’évolution
de la phase dispersée sont décrites dans un second temps. Dans la partie III, une étude
LES-DPS du brileur diphasique est présentée, d’abord dans sa configuration non confinée
et non swirlée puis dans une configuration confinée et swirlée. Les résultats sont validées
et analysés en détail a partir de comparaisons avec les données expérimentales. La flamme
de spray exhibe clairement des zones de prémélange et de diffusion bien distinctes. Aussi,
la partie IV décrit le développement d’une méthodologie afin de modéliser la combustion
non-prémélangée. Celle-ci est basée sur une analyse des mécanismes controlant une flamme
de diffusion. Cette méthodologie est construite et appliquée a trois configurations de com-
plexité croissante. Le premier cas consiste en une flamme & contre-courant axisymétrique
laminaire. Le second cas est une flamme de diffusion turbulente 3D dans une turbulence
homogéne isotrope forcée. Le dernier cas test est la flamme jet turbulente stationnaire de
la configuration SANDIA-D.
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Equations et modéles pour la phase gazeuse
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Ce chapitre présente dans un premier temps les équations décrivant un écoulement multi-
espéces turbulent réactif gazeux (Sections 2.1, 2.2). Les difficultés pour résoudre ces équa-
tions, principalement liées a la résolution de la turbulence, ainsi que les principales ap-
proches permettant de la simuler, sont abordées en Section 2.4. La Simulation aux Grandes
Echelles (LES) adoptée dans cette thése est présentée plus en détail et les équations obte-
nues par procédure de filtrage des équations de Navier-Stokes sont décrites en Section 2.5.
Le filtrage fait apparaitre des termes non fermés a modéliser. Les modéles nécessaires a
la fermeture de ces équations sont présentés en Section 2.6. En particulier, les principaux
modeéles pour gérer le terme source réactif sont abordés en Section 2.8.

2.1 Equations de conservation

Un écoulement turbulent réactif est régi selon un systéme de 2 + D + N équations ou
D représente la dimension du probléme et N le nombre d’espéces composant le fluide. Ces
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équations représentent des principes de conservation de la masse, de la quantité de mouve-
ment, des espéces et de I'énergie totale. Dans la suite, les notations suivantes sont adoptées :

— p : masse volumique du fluide

— u : vitesse

— P : pression statique

— Y : fraction massique de l'espéce k

Conservation de la masse

Jp  Opu;
— =0 2.1
Conservation de la quantité de mouvement
Opu; — O(puuy) 0

avec 0;; le symbole de Kronecker et 7;; le tenseur des contraintes visqueuses défini pour un
fluide newtonien par :

1
Tij = 2u <Sij - §5ij511> (2-3)

ou S;; désigne le tenseur de déformations S;; = %(gz-j + g;i), correspondant a la partie
symeétrique du tenseur de gradient de vitesse g;; = Ju,;/0x; et u la viscosité dynamique du
fluide dont la modélisation est décrite en Section 2.2.

Conservation des espéces

Pour un fluide contenant k espéces, la conservation de chaque espéce s’écrit :

o " om om (2.4)

ou le terme w; est un terme source lié a la consommation et a la production d’espéces
lors de la combustion. Ce terme est décrit en Section 2.3. J;. représente le flux diffusif de
I’espéce k :

Jir = pVir Y (2.5)
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Vi est la i®™¢ composante de la vitesse de diffusion de I'espéce k. Le calcul exact des vitesses
de diffusion étant complexe et cotteux [56], 'approximation de Hirshfelder et Curtiss 78]
est généralement utilisée et permet d’exprimer ce flux & partir des gradients de fractions
molaires d’espéces X, et de leurs coefficients de diffusion moléculaire D, :

Wi, 0X,

k pkW@xi (2.6)

ou Dy, représente le coefficient de diffusion de mélange de I'espéce k£ qu’on peut exprimer
en fonction des coefficients de diffusion binaires D, en s’appuyant sur la théorie cinétique
des gaz [18] :

1-Y

Dy= =——F——
Zj;ék Xj/Dj,k

(2.7)

Cette approximation présente l'inconvénient de ne pas assurer la conservation de la
masse. Pour pallier a ce probléme, il est nécessaire d’introduire une vitesse de correction
C .
Ve tel que :

% 2.8
kY, 28)

Cette vitesse de correction est choisie de facon a ce que (Zgzl Jix = O) et peut donc

étre exprimée ainsi :

N

Wi 0X,
c =S Dk 2.
Vi ; "W o, (2.9)

Finalement, le flux diffusif de d’espéce J;;, s’écrit :

Ji = —p [ D=k 2.10
=0 (DS (2.10)

Les effets de Soret (diffusion des espéces due au gradient de température) et de Dufour
(flux de chaleur di au gradient d’espéces) sont négligés dans cette étude [67]. Il est & noter
que, dans le cas particulier ou toutes les espéces possédent la méme diffusivité (D) =
D), 'approximation de Hirschfelder et Curtiss conduit a une loi de Fick classique Vj, =

—DVY, /Y.
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Conservation de I’énergie

L’équation de conservation de ’énergie peut étre formulée de multiples facons. Ici, on se
limite & une formulation sur I’énergie totale non chimique E = u?/2 + e, avec e, 'énergie
interne, comme implanté dans AVBP :

OpE  O(pEu;) 0 ,
avec ¢; le flux de chaleur total et wy le taux de dégagement de chaleur. Le flux de chaleur
total ¢; est la somme du flux de chaleur par conduction exprimé avec une loi de Fourier et

du flux de chaleur par diffusion des espéces :

- 1% Z hs,k:Yka,i (212)

ol h,j désigne I'enthalpie sensible de 'espéce k. Enfin, le taux de dégagement de chaleur
est directement lié au terme source de consommation d’espéce wy et a son enthalpie de
formation h}, a Ty = 298K :

N
by == ALy (2.13)
k=1

2.2 Loi d’état et propriétés de transport
Loi d’état

Afin de fermer ce systéme d’équations, une équation d’état liant la pression, la tempé-
rature et la densité est nécessaire. On considére ici la phase gazeuse comme un mélange de
N gaz parfaits. L’équation d’état s’écrit alors :

P = poT 9.14
i (2.14)

oit R = 8,314 J/mol/K désigne la constante des gaz parfaits et T est la masse molaire du
mélange définie par :

% _ ZN: 2] (2.15)




2.2. Loi d’état et propriétés de transport

Propriétés de transport

Des modéles élaborés existent afin de reproduire le transport des espéces et le transport
de chaleur. Ils sont notamment employés dans des solveurs consacrés a la cinétique chimique
comme CANTERA [69]. Ceux-ci restent cependant trop cotiteux pour des calculs LES. Une
approche simplifiée est donc adoptée dans cette étude et est décrite ci-dessous.

Viscosité

Une premiére approximation classique est de considérer la viscosité dynamique p du
fluide comme indépendante de la composition du mélange. Cette approximation conduit a
des erreurs faibles dans le cadre d’un mélange proche d'un gaz parfait. Celle-ci ne dépend
ainsi que de la température selon une loi puissance :

T b
n= e (7 (2.16)

ol ey est la viscosité dynamique mesurée a la température de référence T Le coeffi-
cient b varie entre 0.5 et 1 (0.76 pour de 'air). Une alternative est de considérer la loi de
Sutherland [182] :

T3/ 2 Tre f + co
Te 1

H=cy (2.17)

ol ¢; et ¢y sont des constantes. Pour l'air a T,.y = 273K, ¢; = 1.71e7® kg/m.s et co =
110.4K.

Conductivité thermique

La conduction thermique du mélange A est calculée en considérant un nombre de Prandtl
Pr constant pour le mélange défini comme :

C v
A= %) = pCpDy, avec Dy, = o (2.18)
ou C, est la capacité calorifique du mélange défini par :
N
Co=> CpiYi (2.19)
k=1
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Diffusivité

Le calcul de la diffusivité moléculaire D, donnée par I'Eq. 2.7 n’est pas envisageable
dans le cadre de notre étude. Afin de réduire le cotit de calcul associé a l’estimation des
coefficients de diffusion binaires, 'approximation faite dans AVBP est de considérer des
nombres de Schmidt Sc¢; constants (de fagon similaire a la diffusion thermique) de sorte
que :

]

D, =
’ pScy

(2.20)

ot S, désigne le nombre de Schmidt pour ’espéce k. Finalement, le nombre adimensionnel
de Lewis Le; permet de comparer 'importance de la diffusion thermique par rapport a la

diffusion moléculaire :
Dth SCk
Le, = — =

= — 2.21
Dk Pr ( )

2.3 Cinétique chimique

Le processus de combustion implique des mécanismes cinétiques mettant en jeu de nom-
breuses réactions chimiques. Pour N espéces qui réagissent selon un mécanisme comportant
M réactions, ’équilibre chimique s’écrit :

N

N
> My = v M, (2.22)
k=1 k=1

N , < / " . . . . .
o My, représente 'espéce k, vy, et vy, sont les coefficients stecechiométriques molaires de
I'espéce k dans la réaction j. Le taux de réaction wy de l'espéce k présent dans I'Eq. 2.4
est la somme des taux de réaction wy ; des M réactions :

M M
d)k; = Zwa = Wk Z l/kaj (223)
j=1 7=1

R " ’ , . . 1. .
ol vg; = vy; — vy, et @ est le taux d’avancement de la réaction j défini comme :

/

N ka Vij N ka V;lj
Q=Ky]] <Wk) - Ky 1 W, (2.24)

k=1
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Ky ; et K, j sont les coefficients de vitesse de la réaction j, respectivement directe et inverse.
La loi empirique d’Arrhénius donne une expression simplifiée de ces vitesses :

E.;
Ky = Apjexp (— Rﬂi) (2.25)

ou Ay; et Ey; sont respectivement le facteur d’Arrhénius et I'énergie d’activation de la
réaction directe j. A I’état moléculaire, la loi d’Arrhénius représente la probabilité d’avoir
un échange d’atome lors d'une collision. Le coefficient de vitesse de la réaction inverse est
alors obtenu en supposant 1’équilibre de la réaction :

Ky

= Keg; (2.26)

T?j

avec K., ; la constante d’équilibre de la réaction. Celle-ci s’exprime de la facon sui-
vante [104] :

N
P, 2 k=1Vkj AS?  AHO
Kei=|— ex L J 2.27

0] (RT) P\"R " RT (2.27)
ou P, représente la pression atmosphérique, AH JQ et ASJQ sont respectivement les variations
d’enthalpie et d’entropie pour la réaction j obtenues par tabulation. Finalement le dégage-
ment de chaleur total lié a la combustion s’exprime en fonction de la somme des taux de
réaction de chaque espéce wy, :

N
Wr = — Y AR i (2.28)
k=1

2.4 Le concept de la LES

L’une des principales motivations des progreés effectués en CFD (Computational Fluids
Dynamics) est la compréhension et la prédiction des écoulements turbulents. La turbulence
peut apparaitre lorsque les forces d’inertie au sein de I’écoulement sont grandes devant les
forces visqueuses. Le caractére turbulent ou non d’un écoulement est ainsi déterminé via le
nombre de Reynolds noté Re défini comme tel :

Re = — (2.29)
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avec u et L respectivement une vitesse et une longueur caractéristique de 1’écoulement, v
la viscosité cinématique du fluide.

La turbulence est directement liée au caractére non linéaire de 1’équation de quantité
de mouvement dans les équations de Navier-Stokes (Section 2.1). A partir d’une solution
initiale a une harmonique donnée, cette non-linéarité engendre la création d’harmoniques
supérieures [149]. Physiquement, ces harmoniques apparaissent sous la forme de tourbillons
d’échelles spatiales et temporelles trés différentes convectés par I’écoulement moyen. La plus
grande échelle de tourbillon, appelée échelle intégrale [;, est déterminée par la géométrie
(taille de la chambre de combustion, diamétre de l'injecteur). Ces tourbillons interagissent
entre eux, s’apparient, se disloquent et donnent naissance a des tourbillons plus petits. Ce
processus se répéte avec les tourbillons ainsi générés jusqu’a une taille minimale 7, appelée
échelle de Kolmogorov en dessous de laquelle aucune structure tourbillonnaire n’existe en
raison de la dissipation visqueuse. Ce processus de cascade énergétique des grandes échelles
vers les petites échelles a été conceptualisé par Richardson [158] puis Kolmogorov [102]. Le
spectre de Kolmogorov représenté en Fig. 2.1 permet de représenter les échelles associées
au mouvement turbulent dans le cas d’une turbulence homogéne (invariance par transla-
tion) isotrope (invariance par rotation et par symétrie par rapport aux axes du systéme de
coordonnées). On distingue trois zones sur ce spectre :

— La zone de production, appelée zone intégrale, correspond aux grosses structures inté-
grales d’échelle [;. Ces structures sont caractérisées par des nombres d’ondes k faibles
et sont porteuses d’énergie cinétique FE. Elles restent trés dépendantes de la taille
caractéristique de la géométrie. En revanche, elles sont peu influencées par la viscosité.

— La zone centrale sur le courbe est une zone inertielle dans laquelle les structures
sont étirées et déformées par les forces de cisaillement générées par les tourbillons
de plus grande taille. Elles finissent par se disloquer et permettent la formation de
tourbillons plus petits. Ainsi, I’énergie est transférée des grosses structures vers les
plus petites. Dans le cas particulier d’'une Turbulence Homogéne Isotrope (THI), ce
transfert d’énergie s’effectue selon une loi en -5/3 (Fig. 2.1).

— La zone dissipative correspond aux petits tourbillons d’échelle n;. Dans cette zone,
la dissipation visqueuse est prépondérante et s’exprime sous forme de chaleur.

Pour une turbulence homogeéne isotrope, le rapport entre I’échelle intégrale [; et 1’échelle
de Kolmogorov 7, est de l'ordre de :

[ .
-+ = Ref/4 =
Nk

'U/lt

(2.30)
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Figure 2.1 — Spectre d’énergie dans le domaine fréquentiel pour une turbulence homogéne isotrope, repré-
sentatif du concept de cascade énergétique [102].

ot Re; est le nombre de Reynolds turbulent associé a 'intensité turbulente u’ et 1’échelle
intégrale [;. Ainsi, plus le nombre de Reynolds est élevé et plus la disparité des échelles
est importante. C’est pourquoi méme si en théorie toute I'information est contenue dans
les équations de Navier-Stokes, il est impossible de résoudre toutes les échelles dynamiques
pour des nombres de Reynolds trop élevés. Face a cette difficulté, trois grandes classes
d’approches se sont démarquées au fil des années afin de simuler les écoulements turbulents.
Le niveau de modélisation requis pour chacune de ces méthodes est schématisé en Fig. 2.2.

Simulation Numérique Directe (DNS)

La Simulation Numérique Directe consiste a résoudre entiérement les équations de
Navier-Stokes, ce qui implique de résoudre toutes les échelles dynamiques de ’écoulement.
Cela signifie que la taille des mailles doit étre de l'ordre de 1’échelle de Kolmogorov. Pour
une configuration tridimensionnelle et en I’absence de paroi, une évaluation du nombre de
points nécessaires Npyints pour résoudre I’écoulement est de ’ordre de :

l 3
Npoints = (_t> = RQ?M (231>

Mk

Sachant que les applications industrielles actuelles impliquent réguliérement des écou-
lements avec des nombres de Reynolds de 'ordre de 109, il faudrait environ 3.10* points
pour réaliser de telles simulations, ce qui est hors de portée de la puissance actuelle des
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Figure 2.2 — Représentation schématique du niveau de modélisation requis pour chacune des approches.

calculateurs. En outre, cette estimation ne prend pas en compte la présence de parois prés
desquelles les contraintes de résolution sont encore plus importantes [149]. C’est pourquoi
I'usage de la Simulation Numérique Directe est aujourd’hui réservé a des configurations
académiques (géométrie et conditions limites simples) trés petites et pour des nombres de
Reynolds assez faibles. La Simulation Numérique Directe permet notamment ’étude des
aspects fondamentaux de la turbulence. Elle constitue une référence, au méme titre qu'une
expérience, pour le développement et la validation de nouveaux modéles.

Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations (RANS)

Le principe des méthodes RANS est de considérer une version moyennée des équations
de Navier-Stokes. Pour cela, I’écoulement turbulent est décomposé en une contribution
moyenne et partie fluctuante aussi appelée décomposition de Reynolds :

Q =<Q>+Q avec <Q' >=0 (2.32)

ol < . > représente une moyenne d’ensemble de la quantité @ et Q' une fluctuation par
rapport a cette moyenne. L’opérateur de moyenne correspond a une moyenne arithmétique
faite en tout point de 'espace x; et du temps ¢t sur un grand nombre de réalisations N de
la méme expérience :
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2.5. Equations de conservation pour la LES

<Q>(eit) = 5 D Qulast) (2.33)

k=1

En pratique, I’hypothése d’ergodicité est classiquement appliquée et permet de considé-
rer que la moyenne statistique d’ensemble est équivalente & la moyenne temporelle.

Les équations obtenues en appliquant cette décomposition permettent d’obtenir 1’évolu-
tion moyenne de I’écoulement turbulent. Les termes non linéaires des équations de Navier-
Stokes font apparaitre des termes non fermés représentant I'influence de la turbulence sur
le champ moyen. Ceux-ci peuvent étre modélisés ou résolus en considérant des équations
de transport supplémentaires possédant des termes non fermés d’ordre élevé. Les modéles
employés doivent rendre compte de I’ensemble des échelles turbulentes présentes dans 1’écou-
lement. Néanmoins, comme les grandes échelles dépendent trés fortement de la géométrie
considérée, ces modeéles manquent généralement d’universalité ce qui limite la capacité de
prédiction de cette approche. Ceci est particuliérement vrai dans le cas de la combustion
turbulente ou les interactions entre 1’écoulement et la lamme conduisent & des structures
complexes et des instationnarités a des échelles de temps trés diverses.

Large Eddy Simulation (LES)

La Simulation des Grandes Echelles se situe & mi-chemin entre la Simulation Numérique
Directe et les méthodes RANS. Comme son nom l'indique, son principe consiste & résoudre
complétement les grandes structures porteuses d’énergie, qui dépendent fortement de la
géométrie, et & modéliser les petites échelles qui possédent un comportement plus universel.
Pour cela, les équations de Navier-Stokes sont filtrées spatialement et les échelles plus petites
que la taille du filtre KA sont modélisées (Fig. 2.1). La capacité de prédiction de la LES pour
des écoulements turbulents complexes est a priori plus grande que pour les méthodes RANS
dans la mesure ot une grande partie de la physique est liée aux grandes échelles qui sont
résolues en LES. De plus, la LES permet une représentation dynamique de 1’écoulement et
des structures turbulentes instationnaires de grande échelle. En contrepartie, 1’exigence en
terme de résolution spatiale et temporelle est plus importante que pour les méthodes RANS.
Le formalisme des équations de Navier-Stokes filtrées fait 1’objet de la section suivante
(Section 2.5).

2.5 Equations de conservation pour la LES

Afin d’obtenir les équations de la LES, un filtre spatial Ga de taille caractéristique A
est appliqué a toute grandeur instantanée f de la maniére suivante :
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Chapitre 2. Equations et modéles pour la phase gazeuse

f@iﬁﬁ/GMx—Wﬂ%wdy (2.34)

On obtient de cette facon la grandeur filtrée f. Il s’agit de la partie résolue tandis que
les effets des grandeurs de sous-mailles [’ définies par :

f=r-7 (2.35)

sont modélisées. Dans le cas du code AVBP, le filtrage est implicite, ce qui signifie qu’aucun
filtre n’est explicitement appliqué. La taille minimale possible du filtre est donc directement
imposée par la résolution du maillage.

Pour les écoulements a densité p variable, on introduit le filtrage pondéré par la masse
volumique, noté f, par analogie avec la moyenne de Favre :

of =nf (2.36)

En appliquant ce filtre sur les équations de Navier-Stokes (Section 2.1), on obtient les
équations de conservation pour la LES aussi appelées équations de Navier-Stokes filtrées :

Conservation de la masse filtrée

dp | Opu;
- =0 2.37
Conservation de la quantité de mouvement filtrée
opi; | O(piii; 0 —
puU (pu Uj) _ [P(Sl _f'j_ﬁjsgs] (238)

875 8x]~ 6xj

Le tenseur de contraintes filtré 7;; est défini comme :

1
Tij = 24 <Sij - g@jsu) (2.39)
Négliger les termes croisés d’ordre élevé permet d’écrire ’approximation suivante :

— 1~
Tij &= 20 (Sij - 55@'511) (2.40)
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2.5. Equations de conservation pour la LES

avec :S'Zv] = %(gg + g—f;) et m ~ u(T).

Conservation des espéces filtrées

Pour un fluide contenant k espéces :

OpYe _ OpYiln 0 = —sesy | —
T Tl CLR D Rl (24D)

Similairement au tenseur de contraintes visqueux filtré, il est possible d’obtenir une
approximation du flux diffusif en négligeant les termes croisés d’ordre élevé :

_ W 0X4 _[= W 33(76 ~ ~
L= —p| D.—2 —-YZWeél~—-p| D,— - Y, Ve 2.42
Jik p( W ox; k’) ,0< 48 ox; Wi ( )

avec la vitesse de correction filtrée qui s’écrit :

_ nspec_ Wk a)?']; o /_j,
Ve = Dy— d Dy ~ 2.43
’ ; "W e F pScy, (243)

Conservation de I’énergie filtrée

opE  0@E@) 0
ot an — ap (P ) T AT+ o (2.44)

Enfin, le flux de chaleur filtré s’exprime :

T S 0T a ~
g, =—A\ sk 2 — A\ el 2.4
q; ) +;Jzk sk 7 +;J1k sk ( 5)

ox 0

Y HC(T)
ou N\ = B

Le filtrage des équations de conservation fait apparaitre des termes de sous-maille 7;;%9%,
—sgs __ -— -— , . . . e
, 4;°9%, Wy, et wr non fermés qu’il est nécessaire de modéliser.

Ji
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Chapitre 2. Equations et modéles pour la phase gazeuse

2.6 Termes non fermés

Fermeture du tenseur de contraintes de sous-maille
Le tenseur de contraintes de sous-maille 7;;°9° = —p(u;u; — u;u;) est généralement mo-
délisé en faisant appel a I'hypothése de Boussinesq de telle sorte que celui-ci s’exprime
linéairement par rapport au taux de déformation via une viscosité turbulente u;. Ainsi, de
maniére analogue au tenseur de contrainte résolu, on a :

—~ 1 —
Tjsgs = 2,th (Sz — géijS”) (246)

Qo 1 (0% | oy
avec Sy = 5 (8371- +8T]->'

Le role de la viscosité turbulente est de prendre en compte les interactions entre les
structures résolues et les structures de sous-maille. Le choix de modéliser les échelles
de sous-maille par une viscosité est lié au fait qu’on émet I’hypothése que les petites
échelles ont un comportement plus ou moins universel et contribuent a I’écoulement de
facon purement dissipative. Cette hypothése reste valable dans le cadre de la théorie de
la cascade énergétique décrite en Section 2.4. Néanmoins, cela signifie que les modéles
basés sur la viscosité turbulente n’autorisent le transfert d’énergie que des grosses vers
les petites structures et ne prennent pas en compte les effets d’"energy backscattering" [111].

Afin d’évaluer cette viscosité turbulente, différents modeéles de turbulence, également ap-
pelés modéles de sous-maille sont disponibles et les principaux sont présentés en Section 2.7.

Fermeture des termes visqueux de sous-maille

De maniére similaire, les flux d’espéces et d’enthalpie de sous-maille J;, = ﬁ(u:?k —
ﬁzﬁ) = - (DZ%% — )7;€Vic’t> sont modélisés via une contribution diffusive basée sur
une diffusivité turbulente, construite & partir de la viscosité turbulente et d’un nombre de

Schmidt turbulent :

Mt
pt =t (2.47)
© o pSd,

Sct est choisi égal & 0.6. Une vitesse de correction turbulente est également introduite afin
d’assurer la conservation de la masse :
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2.7. Modeéles de sous-maille

N
~ X
Vot =YD Wi 9 : (2.48)

Fermeture du flux de chaleur de sous-maille

— ~

Le flux de chaleur de sous-maille ;*° = p(u; F — u; E') est modélisé de fagon identique
en introduisant une conductivité thermique turbulente construite a partir de la viscosité
turbulente y; et d’'un nombre de Prandtl turbulent Pr? :

MtO_P
A\, =
! Prt

(2.49)

Prt est choisi égal a 0.6 dans toute la suite.

2.7 Modéles de sous-maille
Modéle de Smagorinsky [173]

Le modéle de Smagorinsky est le modeéle de sous-maille le plus connu et le plus ancien.
Il consiste a exprimer la viscosité turbulente de la fagon suivante :

avec Cg la constante de Smagorinsky (=~ 0.18 dans le cas d’une THI) et A la taille du filtre
(généralement A = (A A,A,)Y3) avec A,, A, et A, la taille de la plus petite maille dans

chaque direction et S;; le tenseur de taux déformation filtré défini par :

- 1 /0 i
Sii =5 (gx; + gxi) (2.51)
Ce modéle reproduit correctement la dissipation d’énergie dans le cas d’'une turbulence
homogéne isotrope et est trés robuste. Dés que I'écoulement devient anisotrope, il a ten-
dance a se montrer trop dissipatif [66]. Son plus gros inconvénient réside dans le fait que la
viscosité de sous-maille ne tend pas vers zéro en présence de parois ot les forces visqueuses
sont prépondérantes. De plus, une seule constante est utilisée pour I’ensemble du domaine,
ce qui ne permet pas de prendre en compte les différences locales dans les taux de turbu-
lence présents dans le domaine. Pour remédier & ce probléeme, le modéle de Smagorinsky
dynamique a été développé [66]. Celui-ci permet d’évaluer localement la constante Cg de
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Chapitre 2. Equations et modéles pour la phase gazeuse

fagcon automatique en utilisant 1'identité de Germano entre les contraintes de sous-mailles
et les contraintes résolues, pour ainsi adapter la viscosité de sous-maille a la dynamique de
I'écoulement résolu [115]. Le modéle est basé sur un double filtrage : un filtre LES lié a la
taille des mailles (é) et un filtre test (< G >) plus grand (i.e., qui correspond & un maillage
plus grossier que le filtre LES).

Modéle WALE (Wall Adapting Local Eddy-viscosity)

Le modéle WALE [54] a été développé dans l'optique de retrouver le bon comportement
au niveau des parois, a savoir que la viscosité turbulente tende vers zéro a la paroi en O(A3).
La viscosité turbulente s’exprime alors :

Sd gd )3/2
(SijSiy)2 + (54,8504

LVARR Y}

(2.52)

avec Sij = 5(Jij + Gii), Gji = 5, S5 = 595 + 33:) — 59mdis et Cuy = 04929,
Ce modéle est souvent préféré au modele de Smagorinsky dans des simulations contenant

des parois non glissantes traitées sans loi de parois.

Modéle SIGMA

Le modeéle SIGMA proposé par Baya Toda et al. [131] adopte une approche différente
et se base sur les valeurs propres o, > 05 > 03 du tenseur de gradient de vitesse résolu @;
pour construire la viscosité turbulente :

v = (Cra)2 T ";3(”2 ~ %) (2.53)

ou C, = 1.35 est la constante du modéle. Comme on peut le voir dans le tableau 2.3,
le modéle SIGMA présente des propriétés intrinséques meilleures que les approches dé-
crites précédemment. Comme le modéle WALE, il permet de retrouver le comportement
asymptotique correct prés des parois mais posséde un meilleur comportement en présence
d’écoulements rotatifs, ce qui est primordial pour les écoulements swirlés ot des structures
purement rotationnelles apparaissent. Dans la suite, les modéles WALE ou SIGMA sont
utilisés selon le type d’écoulement étudié.
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2.8. Modeles de combustion

Propriétés souhaitées Smagorinsky WALE SIGMA
Comportement asymptotique correct prés des parois X v v
Viscosité turb. nulle pour des écoulements bidimensionnels Rotation pure X X v
Cisaillement pur X v v
Viscosité turb. nulle pour de I’expansion Isotropique X X /
Axisymmeétrique X v v

Figure 2.3 — Propriétés des différents modéles de sous-maille présentés. Adapté de [131].

2.8 Modéles de combustion

La principale difficulté dans la simulation de la combustion dans le cadre de la LES
réside dans le calcul du terme source de réaction. Celui-ci est trés localisé et s’étale sur
des zones trés fines. Typiquement, & pression atmosphérique, ’épaisseur des flammes de
prémélange hydrocarbures/air est de I'ordre de 0.1 & 0.5 mm. Dans le cadre d’une approche
LES, résoudre complétement la flamme dans une configuration industrielle reste encore
trop cotiteux. D’un autre co6té, les fluctuations de sous-maille ne peuvent étre ignorées de
par la nature fortement non linéaire des termes sources chimiques de consommation et de
production d’espéce. Pour répondre a cette problématique, des modeéles de combustion ont
été développés afin d’approcher les taux de réaction filtrés wy a partir de quantités résolues.

Une distinction est généralement faite entre les modéles de combustion pour les régimes
de prémélange et les régimes non prémélangés. Une présentation détaillée des modéles
RANS et LES existants est proposée dans les revues de Veynante et Vervisch [192]| ou dans
le livre de Poinsot et Veynante [146] tandis que Pitsch [145] fait une revue des modéles de
combustion spécifiques a la LES. On distingue généralement trois types d’approches : les ap-
proches "mélange", les approches géométriques (Section 2.8.1) et les approches statistiques
(Section 2.8.2). Le modéle de flamme épaissie est décrit en détail en Section 2.8.3.

2.8.1 Les approches géométriques

Les approches géométriques consistent a décrire la lamme comme une surface géomeé-
trique représentant l'interface entre les gaz frais et les gaz briilés pour des flammes prémé-
langées ou entre le carburant et 'oxydant pour les lammes de diffusion. La structure locale
de la flamme est alors supposée similaire 4 une flamme laminaire. A partir de ce point,
plusieurs solutions peuvent étre envisagées pour étudier la propagation du front de flamme.
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Chapitre 2. Equations et modéles pour la phase gazeuse

G-Equation [144]

Le principe du modéle G-Equation est de décrire géométriquement le front de flamme
en le représentant par une iso-surface Gy d’'un champ scalaire G' dont 1’évolution est don-
née par une équation de transport. La chimie est supposée infiniment rapide, de sorte que
la réaction se produise dans une épaisseur trés fine devant la plus petite échelle de lon-
gueur de I’écoulement. L’équation de transport de G (champ de G filtré), dérivée a l'aide
de considérations cinématiques, s’écrit comme une équation de convection avec un terme
supplémentaire prenant en compte la propagation turbulente S; du front de flamme par
rapport a I’écoulement.

oG opu,G
W—i_ O, = pSi| VG| (2.54)

Un modéle pour la vitesse de propagation turbulente S; est nécessaire. La fermeture est
généralement réalisée a 'aide de corrélations reliant S; & la vitesse de flamme laminaire S
et I'intensité turbulente de sous-maille u’ [143] :

S o

5 1+ ozS—lO (2.55)
a et n sont des constantes obtenues expérimentalement. La méthode G-Equation présente
I’avantage d’étre simple a implanter. Néanmoins, sa plus grosse faiblesse provient de la
détermination de la quantité de sous-maille S qui est remplacée directement par une
vitesse turbulente expérimentale sans justification solide. D’autre part, méme dans le cadre
de la combustion parfaitement prémélangée, la vitesse de flamme turbulente n’est pas une
quantité clairement bien définie sur le plan théorique et expérimental [71|. Bien que des

modélisations plus fines aient été proposées [143], il n’existe pas de modéle universel pour
Sr.

Densité de surface de flamme (FSD pour Flame Surface Density)

Les approches de type "Densité de surface de flamme" se basent généralement sur le
transport de la variable de densité de surface de flamme X représentant la surface de flamme
0 A par unité de volume §V'. Le taux de réaction moyen de I’espéce k est alors calculé comme
le produit de la densité de surface de lamme et du taux de réaction local intégré dans la
direction normale a la surface de flamme €, :

wr =Y (2.56)
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2.8. Modeles de combustion

Qi est généralement estimé a partir de calculs de flammes laminaires. Le terme ¥ est
calculé par le biais d’expressions algébriques [19, 20| ou alors est solution d’une équation
d’équilibre [77]. L’avantage du modeéle FSD par rapport au modéle G-Equation est de
transporter des scalaires comme la variable d’avancement © et ¥ qui sont physiquement
définis et peuvent étre extraits de DNS ou de mesures expérimentales.

2.8.2 Les approches statistiques

Les approches statistiques consistent a rassembler et analyser les statistiques des champs
scalaires d’intérét en chaque point de I’écoulement. Les valeurs moyennes et les corrélations
de chaque variable sont ensuite extraites a partir d’'une Fonction de Densité de Probabilité,
notée PDF. Le formalisme de ces méthodes est directement dérivé des approches dévelop-
pées pour les études RANS. Leur concept repose sur le fait que les informations perdues
lors de la procédure de filtrage peuvent alors étre décrites en introduisant une fonction de
densité de probabilité P(P) dans 'espace des phases, qui décrit 'état chimique du systéme
® = (Y1,Ys,..,Yn, T) avec N le nombre d’espéces. Connaissant cette PDF, le terme source
filtré peut étre reconstruit de la facon suivante :

o= /w(<I>)P((I>) APz (2.57)

La difficulté réside alors dans ’obtention de cette PDF.

— Une premiére méthode consiste a résoudre une équation de conservation pour la PDF
[147]. A cause de sa grande dimensionnalité, I’équation de transport de la PDF ne
peut pas étre résolue directement et doit faire appel a des méthodes de résolution
stochastiques eulériennes [91, 92, 93, 187] ou lagrangiennes [148]. Ces deux derniéres
méthodes donnent des résultats trés satisfaisants et peuvent étre appliqués pour
des régimes de combustion variés et des écoulement diphasiques. Leur inconvénient
principal provient de la complexité liée a leur implémentation et a leur cott de calcul
important.

— Une seconde méthode consiste a utiliser une forme présumée de PDF. Ce type
d’approche est souvent combiné avec des méthodes de chimie tabulée. De nombreuses
formulations de PDF existent dans la littérature [23, 27|, la plus utilisée reposant sur
une fonction f introduite pour la LES par Cook et Riley [44]. Dans la pratique, la
construction de la PDF pour la LES peut étre basée sur une librairie de flamelettes.
Une limitation de ce type de modéle dans notre cas est que la distribution présumée
des scalaires peut potentiellement étre tres différente de la réalité, notamment pour
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Chapitre 2. Equations et modéles pour la phase gazeuse

des configurations diphasiques ot z n’est plus un scalaire passif.

— Parmi les approches statistiques, on peut également mentionner 1’approche CMC
(Conditional Momentum Closure) proposée initialement par Klimenko et Bilger [101]
pour le RANS et adaptée a la LES par Kim et Pitsch [100]. Celle-ci consiste a filtrer
les équations de transport d’espéces conditionnellement a la fraction de mélange z :
(pYi|:=2+). Cela implique ainsi de résoudre une équation de conservation pour chaque
niveau de z. Ces niveaux doivent étre pris en nombre suffisant pour rester précis, ce
qui méne a des colts de calcul trés élevés. Des méthodes comme 'approche PCM
(Presumed Conditionnal Momentum) [191] ont été proposées afin de réduire ce cott
en introduisant une tabulation des valeurs pY;

z*.

Ce type de méthodes statistiques est souvent utilisé pour décrire les lammes de dif-
fusion turbulentes pour lesquelles la description statistique du mélange est primordiale
(Chapitre 6).

2.8.3 L’approche de flamme épaissie artificiellement (TFLES)

Une approche attractive pour contourner la difficulté liée a la résolution de la flamme
sur un maillage plus grossier que 1'épaisseur du front de flamme est d’épaissir la flamme de
fagon artificielle afin de résoudre le terme source réactif. Cette idée a d’abord été proposée
par Butler et O’Rourke [31] pour des flammes de prémélange laminaires. Par des analyses
asymptotiques sur les flammes de prémélange, il est possible de montrer que la vitesse de
flamme laminaire s) et I'épaisseur de flamme laminaire 69 sont controlées par la diffusivité
thermique Dy, et la constante pré-exponentielle A de la loi d’Arrhénius [207] :

D D
s% o /Dy A 8 o = \/—th (2.58)
ST, A

Dans le cas d’une flamme laminaire épaissie, les diffusivités thermique Dy, et moléculaire
Dy, sont multipliées par un facteur d’épaississement F' alors que le taux de dégagement de
chaleur wr et le taux de réaction wy, sont divisés par F :

Dth — F x Dth (259)

ol wy, et wr sont prédits par la loi d’Arrhénius du schéma cinétique. Par ce procédé, 1’épais-
seur de la flamme est augmentée d’un facteur F' (Fig. 2.4) et la vitesse de flamme laminaire
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est conservée. Si on prend l'exemple de I’équation de conservation des espéces, on obtient
aprés épaississement :

i — Ja il 2.62

o0 T om B Sar T (2.62)
W, 0X

avec V&= § FDjy— 8xf (2.63)

7

Figure 2.4 — Illustration du front de flamme épaissie (F =5) (b) et du défaut de plissement par rapport a
la flamme d’origine (a). Extrait de [{1].

2.8.3.0.1 Fonctions d’efficacité

Lorsque la flamme est épaissie artificiellement, l'interaction entre la turbulence et la
chimie, caractérisée par le nombre de Damkohler Da, est modifiée :

A rp b Fs?  Da
Da= Lt DaTF = X -
T 0w - “ TN wa) T F

(2.64)

Celle-ci devient ainsi moins sensible aux fluctuations de I’écoulement tandis que le plisse-
ment et la surface de flamme sont diminués. Pour prendre en compte ces effets, une fonction
d’efficacité E, correspondant a un plissement de sous-maille est appliquée, ce qui a pour
effet d’augmenter la vitesse de flamme sans impacter 1’épaisseur de flamme :

Du s E x F x Dy, (2.65)
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Cette fonction d’efficacité est définie comme le rapport de plissement = entre la flamme

=(50

épaissie et non épaissie £ = ;(%LO)). Les fonctions d’efficacité de Colin et al. [41] et de
= L

Charlette et al. [35] permettant d’évaluer ce plissement sont présentées dans la suite. Elles

reposent toutes les deux sur I’hypothése d’équilibre entre la turbulence et la surface de

flamme.

— Dans le modéle de Colin, le plissement est exprimé ainsi :

A, uy\ U
Z(6) =1+ a(Re)l | =5, -2 | = 2.68
(8 = 1+ ale)r 55,22 ) 2 269)
ol « est une fonction dépendant du nombre de Reynolds turbulent Re;, A, est la
taille de filtre effective et I' une fonction qui tient compte de l'effet d’étirement de
toutes les échelles turbulentes plus petites que A..

— Le modéle de Charlette utilise une loi de puissance des modéles fractals, de la méme
fagon que Gouldin [70|. Charlette et al. proposent ainsi la formulation suivante pour
le plissement :

A A, o u h
N e R ) (209

ou [ ~ 0.5 est une constante du modéle. Contrairement au modeéle de Colin, il n’est
pas nécessaire de fournir d’informations globales telles que ’échelle intégrale dans la
mesure ot le nombre de Reynolds turbulent utilisé est basé sur la taille de filtre A..

Dans les deux modéles, 'intensité turbulente caractéristique a I’échelle de la taille de
filtre u/y est estimée selon [41] :

Up = A3 VAV x ) (2.70)

Cet opérateur est basé sur le rotationnel de la vitesse afin de supprimer la contribution
due a la dilatation. La constante ¢y >~ 2 est estimée & partir de simulations de turbulence
homogeéne isotrope [4].

2.8.3.0.2 Améliorations et variantes de ’approche TFLES
L’approche dynamique : ajustement local du facteur d’épaississement
Appliquer un épaississement uniforme dans tout le domaine aurait pour effet une
diminution des fluctuations scalaires dans les régions non réactives en raison de I’augmen-

tation de la diffusion. Une procédure dite dynamique est donc utilisée dans la pratique afin
d’appliquer F' seulement dans les zones réactives [108]. Pour cela, un senseur de réaction
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valant 0 en dehors des zones de réaction et croissant trés rapidement vers 1 dans les zones
de réaction est utilisé. L’épaississement local s’exprime ainsi :

F=1+ (Fpaw —1)8 (2.71)

ou S est le senseur local et F,,, est I’épaississement maximal déterminé localement en
comparant la taille de maille et ’épaisseur de flamme laminaire :

A,

~F;na,x = Nc_ .
o7

(2.72)
ou N, désigne le nombre de points souhaité pour résoudre le front de flamme. Une va-
leur de 5 est généralement utilisée avec des schémas cinétiques réduits. Le senseur S peut
prendre différentes formes, son but étant de localiser les zones de réaction a épaissir. Il est
généralement basé sur une expression similaire & un taux de réaction d’Arrhénius :

E
Q=Y ryro —0.5=2 2.73
F Yo exp( RT> ) ( )

qui est comparé a la valeur €y obtenue a partir d'une lamme prémélangée 1D. Le senseur
s’exprime finalement :

Q

S = tanh (6’—) . (2.74)
Qo

avec ' une constante arbitraire qui permet de controler la raideur du senseur. Une valeur

usuelle est 3" ~ 50.

Adaptation du modéle TFLES pour des écoulements diphasiques

L’application du modéle TFLES pour des flammes diphasiques a été étudiée par Boileau
[21] puis Paulhiac [137]. Lorsque les interactions entre la phase liquide et la flamme sont
importantes et que le taux d’évaporation devient un facteur controlant la combustion,
le modéle TFLES doit étre adapté. En effet, en raison de I’épaississement de la zone de
réaction, les gouttes s’évaporent sur une zone plus étalée (d'un facteur F'). Par conséquent,
les termes de transfert de masse et de chaleur dus a I’évaporation doivent étre divisés par
F. Le terme de trainée doit également subir une correction afin de conserver la vitesse de
flamme dans le cas ot la vitesse de glissement des gouttes est importante [21].
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2.8.3.0.3 Avantages et limitations de I’approche TFLES

La méthode de flamme épaissie présente 'avantage d’étre relativement simple & im-
planter. De plus, lorsque le maillage est raffiné, la LES tend vers une vraie DNS et
I’épaississement F' vaut 1 partout. Elle a été validée sur de nombreuses configurations,
aussi bien académiques qu’industrielles |75, 88|. Enfin, elle ne nécessite aucune tabulation
pour la chimie et peut étre étendue pour des schémas cinétiques analytiques complexes [88].

Néanmoins, cette approche présente tout de méme certaines limites, notamment liées au
régime de combustion non prémélangée trés présent dans les configurations diphasiques.
En effet, méme si le modéle TFLES a déja été appliqué a des régimes partiellement
prémélangés avec succeés, celui-ci ne repose sur aucun socle théorique pour les flammes
de diffusion pour lesquelles les vitesses de flammes et épaisseurs sont des concepts tota-
lement différents des flammes de prémélange. De plus, les fonctions d’efficacité utilisées
ont été obtenues a partir de flammes de prémélange et leur application a d’autres régimes
de combustion est discutable. Les chapitres 6 et 7 décrivent les mécanismes controlant
les flammes de diffusion laminaire et turbulente, et proposent pour ces flammes une mé-
thode de modélisation dans le méme esprit que le modeéle TFLES des lammes prémélangées.
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Dans cette thése, la phase liquide est décrite selon une approche Lagrangienne détermi-
niste aussi appelée approche DPS (Discrete Particule Simulation). Dans un premier temps,
les hypothéses sur lesquelles repose 'approche DPS sont introduites (Section 3.1). Les équa-
tions décrivant ’évolution des gouttes liquides ainsi que leurs interactions avec la phase
gazeuse sont ensuite présentées en Section 3.2. Les modéles utilisés pour calculer les termes
sources d’évaporation et d’énergie sont décrit en Section 3.3. Le couplage avec la phase ga-
zeuse se fait par le biais de terme sources de masse, de quantité de mouvement et d’énergie
introduits dans les équations de Navier-Stokes (Section 3.4).

3.1 Hypothéses de modélisation

Dans le cadre de notre étude, les gouttes sont considérées comme des points matériels
qui se déplacent dans 'espace et qui influent sur la phase gazeuse tels des termes sources
de masse, quantité de mouvement et énergie. Ainsi, I’écoulement autour de la goutte et
son sillage ne sont pas directement résolus. Cette hypothése, appelée hypothése du point
source, n’est valide que sous les conditions suivantes :

— Le spray est considéré comme dilué, ce qui signifie que le fraction volumique liquide
ay est suffisamment faible (; < 107%) pour négliger les collisions et les interactions
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Chapitre 3. Equations et modéles pour la phase dispersée

entre les gouttes voisines.

— Du fait de la petite taille des gouttes, les forces de tension superficielles sont pré-
pondérantes devant les forces extérieures pouvant modifier la forme des gouttes. Par
conséquent, celles-ci ont une forme sphérique.

Ces hypothéses restent généralement valables si 'on ne prend pas en considération les
premiéres phases d’atomisation des films liquides ou la fraction volumique liquide est trés
élevée et ot on observe des ligaments liquides non sphériques. Une limitation supplémentaire
imposée par I’hypothése de point source est que le volume des gouttes doit étre faible devant
le volume des mailles de la grille Eulérienne. En effet, les conditions environnantes évaluées
a la position des gouttes a partir des valeurs aux noeuds de la cellule contenant la goutte
(indicées par f@p), doivent en théorie correspondre & l’environnement & l'infini pour les
modéles macroscopiques (Section 3.3), de fagon & ne pas perturber le voisinage proche de
cette goutte. L’erreur sur la trainée et ’évaporation liée a 'approximation point source est
évaluée dans les travaux de Rangel [151] et Jenny [89]. Dans sa thése, lafrate [81] met de
plus en évidence 'impact de la résolution du maillage sur les termes d’échange avec la phase
gazeuse lorsque le maillage devient trés fin par rapport a la taille de la goutte et propose
ainsi d’appliquer les termes sources & un volume de controle fixe indépendant du maillage.

3.2 Equations pour la phase liquide

La méthode Lagrangienne déterministe consiste a suivre ’évolution de chaque particule
dans le domaine du calcul en termes de trajectoire, masse et température. Pour ce faire,
on résout les équations de la mécanique du point pour les particules soumises aux forces
exercées par le fluide porteur.

7 L=y, (3.1)
dmyu, ;
T = Z Fp,ext (32)
d
Zzp =1, (3.3)
dmyhs ), -
P — P 4

avec T, ; et u,; la position et la vitesse dans la direction 7 de la particule p, m,, la masse de la
particule et h;, son enthalpie sensible. Les termes de droite ) | F}, cpt, 1, €t Cbp correspondent
respectivement aux forces extérieures agissant sur la goutte, et a la variation de masse
et d’énergie interne de la goutte, obtenues a partir des modeles macroscopiques détaillés
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en Section 3.3. L’approche Lagrangienne utilisée dans cette thése étant déterministe, ces
équations sont résolues pour chaque particule physique présente dans le domaine.

3.3 Modéles macroscopiques pour la phase liquide

Le systéme d’équations 3.4 décrivant I’évolution du spray est non fermé et nécessite
des modeles permettant de décrire I'effet du gaz sur la dynamique des gouttes F), oo, les
flux de masse dus a I’évaporation 1, ainsi que le changement de température des gouttes
¢>p. Les modéles utilisés par la suite sont présentés dans cette section. Il s’agit de modeles
macroscopiques dérivés a partir de I'étude de I'évolution d’une goutte isolée.

3.3.1 Forces agissant sur une goutte isolée

On s’intéresse dans un premier temps a la dynamique d’une goutte isolée non évaporante.
On fera 'hypothése que les forces s’exercant sur une goutte évaporante sont identiques. En
réalité, une évaporation non uniforme de la goutte peut engendrer des forces de poussée
supplémentaires qui restent néanmoins négligeables devant les autres forces modifiant la
trajectoire de la goutte.

Force de trainée

La force de trainée Fp est la force agissant sur la particule induite par la différence
de vitesse entre la phase porteuse et la goutte. En I'absence d’accélération relative de la
particule sphérique par rapport a I’écoulement et dans un champ de pression uniforme,
cette force s’exprime par :

— 1
Fp = 5p,ACp| [ty — | (g — ) (3.5)

ol p, est la masse volumique de la phase gazeuse, A = 7d,?/4 est la surface projetée de
la goutte, uy et u, sont respectivement la vitesse du gaz et de la goutte. Cp désigne le
coefficient de trainée. La principale difficulté réside dans la détermination de ce coefficient
qui doit étre capable de rendre compte de phénoménes physiques présents pour une large
gamme de Reynolds particulaire Re, = pyd,||u; — u|| /1. Lestimation la plus simple de
Cp est fournie par Stokes de fagon analytique [180] : Cp = 24/Re,. Des estimations plus
fines de Cp existent pour des gammes de Re, plus ou moins grandes et sont répertoriées
dans [126].
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Dans le reste de 1’étude, le coefficient de trainée est évalué par le biais de la relation
empirique de Schiller & Nauman [165] :

24
Cp = —— (1+0.15Re) %" 3.6
D Rep ( P ) ( )
Cette relation a été retenue car elle donne de bons résultats pour des nombres de Reynolds
particulaires inférieurs a 800 représentatifs des applications aéronautiques visées.

Autres forces non prises en compte

Les gouttes peuvent également étre soumises a des forces de pression liées a la poussée
d’Archiméde qui dépend notamment du rapport entre les masses volumiques du gaz et
du liquide. Dans nos applications, p; >> p, ce qui implique que la force d’Archimeéde est
négligeable devant le poids de la goutte. Des forces instationnaires liées a I’histoire de la
goutte peuvent également étre prises en compte dans certains cas. Parmi ces forces, la force
de masse virtuelle liée a I'accélération de 1’écoulement induite par la particule et la force
de Basset [47] relative au développement de la couche limite autour de la goutte. Pour les
écoulements ciblés dans cette thése, dont le rapport des masses volumiques est trés petit,
ces deux forces instationnaires peuvent étre raisonnablement négligées [48].

Equation retenue
Les forces prises en compte sur la dynamique de la particule se limitent finalement a

la force de trainée et la gravité. L’équation retenue pour la quantité de mouvement de la
particule s’écrit donc :

dup,; Upi — Ug,

= _ 3.7
dt Tp (37)
ou 7, correspond au temps de relaxation de la particule exprimé par :

T, = —— —
i pg Cp(Rep)|up; — g

Ce temps caractéristique particulaire peut étre utilisé pour évaluer le comportement plus
ou moins inertiel des particules par rapport au gaz via le nombre de Stokes St = :—; ou 7y

désigne un temps caractéristique de I’écoulement gazeux (Section 1.2.1).
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3.3.2 Evaporation d’une goutte isolée

Comme pour la trainée, les termes m,, et Cbp dans les équations 3.3 et 3.4 sont calculés a
partir de 'analyse de ’évaporation d'une goutte isolée. Une revue des modéles théoriques
applicables aux codes de mécanique des fluides proposée par Shazin [164] distingue les
modeéles hydrodynamiques classiques basés sur I'approche initialement proposée par Spal-
ding [175] et les modeéles multi-composants adaptés a I’évaporation de carburants réalistes
comme le Diesel ou le kéroséne [29, 76].

Les codes de CFD actuels privilégient aujourd’hui les modéles de type hydrodynamique
pour des raisons de coiit de calcul. Dans la suite, le modéle classique d’évaporation de
Spalding [175] est présenté. La dérivation de ce modeéle est a la base de la plupart des
modeéles d’évaporation plus avancés, dont certains sont rapidement présentés de maniére
non exhaustive.

3.3.2.1 Modéle d’évaporation de Spalding [175]

Le systéme d’équations décrivant I’évaporation d’une goutte peut étre résolu analytique-
ment avec les hypothéses suivantes :

— la goutte est considérée comme sphérique et isolée, afin de négliger I'interaction avec
les gouttes voisines.

— la conductivité thermique a 'intérieur de la goutte est considérée comme infinie. La
température a l'intérieur de la goutte est donc uniforme. Dans une premiére approche,
il est donc possible d’éviter la résolution de I’écoulement interne de la goutte en
effectuant un bilan thermique a la surface de la goutte. A noter que des modéles
existent pour prendre en compte ’écoulement a I'intérieur de la goutte [172].

— l'interface liquide/gaz est & I’équilibre thermodynamique ce qui permet d’utiliser la loi
de Clausius-Clapeyron afin d’accéder a la fraction de carburant gazeux Yr a 'interface
gaz/goutte.

Grace a ces hypothéses, les équations de la phase gazeuse peuvent étre traitées sous
forme quasi-statique et en coordonnées sphériques, par symétrie du probléme (Fig. 3.1).
Les équations de conservation de la quantité de mouvement, des espéces et de 1’énergie
gazeuses sont écrites entre la surface de la goutte (notée () et le champ lointain (note 0o) :
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pur’® = constant = 2F (3.9)
dY)
pur =% = & (r*pDr)GE) (3.10)
dCpT
purt == = (4T (3.11)

ou r désigne la composante radiale, mp le flux de vapeur de carburant a la surface, Yr
sa fraction massique, Dp la diffusivité thermique et C, la capacité calorifique & pression
constante du mélange. Dans le cadre de la dérivation analytique, ces deux derniéres quan-
tités sont considérées constantes radialement et évaluées selon les conditions a l'infini.

Tgr) T

o0

Figure 3.1 — Bilan thermique entre la surface de la goutte et l'infini.

Transfert de masse

Kuo [105] décrit comment obtenir le taux d’évaporation 1, d'une gouttelette isolée en
intégrant deux fois I’équation de conservation de la fraction massique de carburant gazeux
Yr (Eq. 3.10) entre le rayon d’interface 7¢ et un rayon infini 7 :

. dm
Ty = =0

— —7Shd, [pDr]In (1 + By) (3.12)

Le nombre de Sherwood Sh représente le rapport entre le transfert de masse par convection
et celui par conduction. Il prend la valeur 2 dans une atmospheére au repos. B); est le nombre
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de Spalding de masse qui fait apparaitre la différence de fraction massique de carburant
gazeux entre I'interface et 'infini :

o YF,C - YF,oo

B, = 3.13
M Ve (3.13)

L’équation 3.12 montre que le taux d’évaporation quasi-statique est entiérement déter-
miné par les conditions a la surface de la goutte et a 'infini. Les conditions a la surface de
la goutte sont obtenues en utilisant la relation de Clausius-Clapeyron :

P.. WpLy(T,e 1 1
Xp¢ = D eXP (% (77 - 7—2)) (3.14)

ou W désigne la masse molaire du carburant, R la constante des gaz parfaits, P.. et T,. sont
respectivement la pression et la température de référence qui correspondent & un point de
la courbe de saturation du carburant. L, est la chaleur latente massique d’évaporation qui
représente la différence entre 'enthalpie gazeuse et liquide du carburant a la température
de référence 1.5 :

Lv - Ahs,l*—’(T;‘ef) = hs,F(Tref) - hs,p(Tref) (315)

Dans I'Eq. 3.14, la variable manquante est la température de l'interface 7 que l'on
suppose ¢égale a celle de la goutte : T; = T},. La condition oo correspond a I’état du gaz non
perturbé par la présence de la goutte.

Finalement, Yz peut s’écrire en fonction de la fraction molaire Xp :

X
- 2L (3.16)
Xe W+ (1= Xpe)Warg

Yr¢

ou W, r ¢ représente le masse molaire moyenne du pseudo-mélange constitué d’espéces autres
que le carburant. En supposant que la composition de ce mélange est la méme entre ( et
00, On a :

1 -Yrs W

w
1-— YFvOOW_p

Loi du d? : évolution de la masse de la goutte

La décroissance du diametre des gouttes est directement reliée au taux d’évaporation 1,
qui vérifie par définition :

(6]



Chapitre 3. Equations et modéles pour la phase dispersée

. d |4
mp = % |:§7Tpl7”2:| (318)

Couplée a I'Eq. 3.12, on obtient la variation du carré du diamétre de la goutte :

8pgDF
Pl

2 =d,— In(1+ Byy) x t (3.19)

ol dpp est le diameétre initial de la goutte. L’Eq. 3.19 permet également d’évaluer le temps
d’évaporation de la goutte Teyqp :

- . /)ld?g,o
T 8p,Dpln(1 + Byy)

(3.20)

Transfert de chaleur : évolution de la température des gouttes

L’évolution de la température particulaire est obtenue en faisant un bilan d’enthalpie
sur la goutte :

d C ev

dt (mphsp(1p)) = O7 + @; (3.21)
ol ®f et 7Y désignent respectivement le flux de chaleur par conduction et le flux d’enthalpie
par changement de phase. L’hypothése d’équilibre a I'interface permet d’écrire un bilan des
flux thermiques a la surface de la goutte (Fig. 3.1) :

Bf” + Of + B 4 BF = 0 (3.22)

Les indices [ et g correspondent respectivement aux flux de chaleur vers la goutte et vers
le gaz. Les flux convectifs liquides ®7” et gazeux ¢ peuvent étre exprimés en fonction de
la chaleur latente de vaporisation L, :

O+ DL = —rinyhy(T¢) + o o(Te) = —1iv, Ly (1) (3.23)

Le dernier terme a déterminer est le flux conductif @ du coté gazeux. On peut trouver
une expression du gradient de température du coté gazeux a la surface de la particule en
intégrant deux fois I’équation de conservation de I’enthalpie (Eq. 3.11) entre la surface de
la particule et I'infini :

ID(BT + 1)

of = 7Ad, Nu(Ty — Tw) B,

(3.24)
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Le nombre de Nusselt Nu représente le rapport entre les transferts de chaleur convectif
et conductif, et de maniére analogue au nombre de Sherwood, prend la valeur 2 dans une
atmosphére gazeuse au repos. Br est le nombre de Spalding pour la température :

(Too = Te)ruCiy

By = 3.25
T T, — To (3:25)

Il est possible de relier le nombre de masse de Spalding B, et celui de température By :
By = (14 By)viter — 1 (3.26)

avec Le, le nombre de Lewis de ’espéce évaporante.

3.3.2.2 Variantes du modéle d’évaporation

Evaluation des propriétés de transport diffusif

Dans les Eq. 3.12 et 3.24, les propriétés de transport diffusif sont supposées constantes
lors de l'intégration des équations de conservation. En réalité, les coefficients pDp et A
varient du fait du changement de composition et de température entre 7. et 'infini. Cette
variation peut étre prise en compte en choisissant judicieusement les valeurs de référence
pour le calcul de ces coefficients. La régle du 1/3 est classiquement utilisée [80] :

2 1
slc+3 (3.27)
2 1
Yrp; = 3 F¢ T g(YF,oo) (3.28)

D’autres modéles de complexité croissante existent pour prendre en compte 'influence
de la température sur les coefficients de transport [186], ou sur la variation radiale de
masse volumique qui devient non négligeable lorsque la température environnante est trés
élevée [183|. Durant sa thése, Sierra |75] propose de calculer les coefficients de transport a
I’aide de solveurs dédiés du type CANTERA. Dans ce cas, le calcul de la viscosité gazeuse
prend également en compte le mélange (Approximation de Wilke [204]).

Relaxation de I’hypothése de milieu au repos

Dans le modéle de Spalding, la goutte est considérée dans un écoulement au repos.
En présence d'un écoulement relatif par rapport & la goutte, des phénoménes physiques
supplémentaires doivent étre pris en compte afin de bien estimer 1’évaporation :

— L’écoulement relatif autour de la goutte induit la formation d’'une couche limite res-
ponsable d’une augmentation du mélange et donc des transferts de masse et de chaleur
par rapport au cas au repos.
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Chapitre 3. Equations et modéles pour la phase dispersée

— Le cisaillement introduit par cette vitesse relative crée des mouvements a l'intérieur
méme de la goutte tendant ainsi & homogénéiser sa température. Ces deux phénomeénes
augmentent I’évaporation de la goutte et dépendent principalement de 'intensité de la
vitesse relative entre la goutte et I’écoulement gazeux et donc du nombre de Reynolds
particulaire Re, défini en Section 3.3.1.

Pour prendre en compte cette augmentation, 'approche la plus répandue consiste a
corriger les taux d’évaporation et de transfert de chaleur obtenus au repos en modifiant les
nombres de Sherwood et de Nusselt avec la corrélation de Ranz-Marshall [153] :

Sh =2+ 0.55Re,/*Sc)/? (3.29)
Nu =2+ 0.55Re,/*Pr,/? (3.30)

Modéle d’Abramzon et Sirignano [2]

Abramzon et Sirignano [2| proposent une amélioration du modéle pour prendre en compte
la présence de la couche limite convective dans la dérivation du modéle d’évaporation. En
utilisant la théorie du film’ [20], qui permet de définir une épaisseur massique et thermique
de la couche limite, les auteurs introduisent deux facteurs de correction Iy, et Frr tels que :

F, = (14 B)°" ( B,

) avec k = TouM (3.31)

Les nombres de Sherwood et de Nusselt corrigés s’écrivent :

Sh* =2+ (Sh—2)/Fy (3.32)
Nu* =2+ (Nu —2)/Fr (3.33)

avec Sh et Nu obtenus & partir des corrélations précédentes (Eq. 3.30). Ainsi, lorsque
F—1,onaSh"— Shet Nu* — Nu ce qui conduit au modéle de Spalding classique.

Relaxation de I’hypothése de goutte isolée

La dérivation du modéle de Spalding est réalisée pour une goutte isolée. Cette hypothése
reste acceptable dans le cadre de sprays dilués. Néanmoins, il existe des zones dans une
chambre de combustion ou le spray n’est que modérément dilué, notamment proche de
I'injection. Afin de prendre en compte 'interaction entre gouttes voisines dans le calcul du
taux d’évaporation, Chiu et Su [38, 40] proposent de corriger le taux d’évaporation de la
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3.4. Couplage avec la phase gazeuse

goutte isolée en fonction de la densité locale du spray. Cette derniére est évaluée de fagon
stochastique en mesurant la probabilité pour une goutte de trouver une autre goutte a une
certaine distance. Dans le cadre de cette thése, I’hypothése de goutte isolée est conservée.

3.4 Couplage avec la phase gazeuse

Le couplage entre la phase gazeuse et la phase liquide se fait dans les deux sens ("two-way
coupling") : I'effet du gaz est naturellement pris en compte dans les équations 3.2, 3.3 et 3.4
présentées précedemment. Afin de prendre en compte 'effet du liquide sur la phase gazeuse,
les flux de masses 1, de quantité de mouvement F, .,; et d’énergie Cbp de chaque goutte n
sont transférés a la phase gazeuse en introduisant des termes sources supplémentaires dans

les équations de Navier-Stokes. Ces termes sources sont respectivement notés S'79, Sé;,ii
et Sl;g pour la masse, la quantité de mouvement et I’énergie.
T
Sl — NG > (@) it (3.34)
n=1
| X
l ex .
Sq;’ﬂghi - A_V Z \Ijn(xpfﬂ) (_mp)nﬂ,p,tn + mpznup)nzi) (335>
n=1
1 — 1
l mext — . — .
577 = 3 2 Wl (o F5it G+ Gl = ) (330
n=1
(3.37)

ou AV est le volume de la maille, N le nombre de gouttes présentes dans ce volume et
U, (z,) une fonction d’interpolation dépendante du maillage. Dans le cas d’AVBP, cette
fonction d’interpolation est une fonction d’inverse distance :

_ o Ydi
Zk’:l,Nv 1/d;,

ou j est I'indice du sommet de I'élément et N, le nombre de sommets.

U, i(xp) (3.38)

79






Troisiéme partie

LES du mono-brileur diphasique KIAI
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Configuration non swirlée et non confinée
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Comme vu a la Section 1.2, les interactions entre la turbulence, la dispersion et ’évapora-
tion du spray, ainsi que le dégagement de chaleur issu de la combustion, peuvent conduire
a des structures de flamme complexes et variées. Si les méthodes numériques actuelles
permettent de simuler ces interactions et de reproduire les lammes de spray de fagon qua-
litative, il est aujourd’hui nécessaire d’apporter des validations quantitatives précises et
complétes, simultanément sur la turbulence gazeuse, la description du spray et la structure
de flamme. Le développement des diagnostics expérimentaux permet de disposer de grandes

83




Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

quantités de données simultanément sur la phase gazeuse et liquide. Aussi, dans ce cha-
pitre, on propose d’effectuer une validation quantitative compléte de la méthode LES-DPS
ainsi qu’une analyse de la structure d’'une flamme jet diphasique turbulente obtenue avec
un brileur non confiné et sans swirl. Cette derniére repose a la fois sur des diagnostics
expérimentaux fournis par le CORIA et sur des résultats issus de simulations numériques
réalisées avec le code AVBP. Des comparaisons quantitatives entre les expériences et la
LES-DPS permettent de valider I’approche utilisée. La configuration est le briilleur KIAI
diphasique du CORIA, pour laquelle de nombreuses mesures a la fois pour la phase gazeuse
et la phase liquide ont été réalisées, en non réactif et avec combustion. Le banc expérimental
KIAI diphasique est globalement semblable & son homologue monophasique congu initia-
lement durant les travaux de Frenillot [64] et Cordier [46] en vue d’étudier les différentes
phases d’allumage de la flamme dans un environnement semblable a ce qu'on trouve dans
les foyers aéronautiques. Une étude détaillée de ce point de fonctionnement monophasique
est disponible dans la thése d’Esclapez [57].

Le chapitre s’articule de la fagon suivante :
e Présentation du banc KIAI, du point de fonctionnement étudié et des paramétres de
la simulation numérique.

e Validation des résultats pour le cas diphasique non réactif.

e Validation des résultats pour le cas diphasique réactif.

e Analyse de la structure de flamme.

Ce travail a donné lieu & une publication présentée lors du 36! Symposium International
de Combustion a Séoul.

4.1 Présentation du banc expérimental KIAI

Le banc expérimental KIAT diphasique est installé au CORIA & Rouen et est décrit dans
les travaux de Verdier et al. [163, 188, 189, 190|. Celui-ci est trés similaire a la configu-
ration monophasique a ’exception du systéme d’injection de carburant. Dans 1’étude de
Barré [11], ’écoulement complet était constitué d’un prémélange de carburant et d’air. Le
cas non prémélangé monophasique a ensuite été traité durant les travaux d’Esclapez [57]
ou I’écoulement principal était constitué d’air tandis que le tube central était alimenté par
du méthane pur. Dans le cas présent, I’écoulement principal est également constitué d’air
mais le carburant injecté est de I'n-heptane liquide. La figure 4.1 montre une photographie
illustrant les principaux éléments du dispositif expérimental tandis que la Fig. 4.2 fournit
un schéma de la configuration. Celle-ci est composé des éléments suivants :

— Un plénum, localisé en amont du systéme d’injection, permet de diminuer la turbu-
lence générée par les tuyaux d’injection d’air. Une grille avec des billes est placée a
travers le plénum afin de détruire les grosses structures.
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4.1. Présentation du banc expérimental KIAI

— Un systéme d’injection liquide de type simplex générant un spray en forme de
cone creux avec un angle de 80°.

— Un tourbillonneur radial composé de 18 vannes dont I'inclinaison peut étre modi-
fie. Dans le cas présenté dans ce chapitre, les vannes sont disposées avec une incli-
naison nulle de sorte & obtenir un écoulement non swirlé.

La configuration est non confinée et 1’écoulement débouche directement dans 1’atmo-
sphére.

Figure 4.1 — (a) Plénum et tuyaux d’injections d’air (b) Tourbillonneur et tuyau d’injection liquide (c)
Systeme d’injection liquide.

4.1.1 Point de fonctionnement

Les expériences sont conduites a pression atmosphérique et a température ambiante
(298 K). Le carburant utilisé est de 1'n-heptane. Le systéme d’injection est composé d’un
injecteur de carburant liquide de type simplex (Danfoss, 1.35 kg /h, 80° cone creux) et d'un
écoulement d’air co-courant annulaire externe non swirlé de diameétre interne et externe de
9 et 20 mm respectivement. Les débits d’air et de carburant liquide sont respectivement
fixés & 6 g/s (T = 298 K + 2 K) et 0.28 g/s résultant en une vitesse débitante pour Iair
de 19.9 m/s. Le point de fonctionnement est résumé dans le Tableau 4.1.
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

i
N-HEPTANE

']

or2.1

|

. (b)

Figure 4.2 — (a) Réprésentation 8D du braleur, (b) Coupe schématique avec en bleu l’écoulement d’air

co-courant et en rouge l'injection de carburant liquide.

Débit air

Débit liquide (n-heptane)

Angle du spray

Température air et liquide

Pression

Richesse globale

6 g/s

0.28 g/s

80°

298 K

1 bar

0.71

Tableau 4.1 — Point de fonctionnement de la configuration diphasique KIAI.

4.1.2 Techniques de mesures employées

Différents diagnostics optiques ont été mis en place afin de rassembler des données perti-
nentes a la fois sur I’écoulement gazeux et la phase dispersée. Une photographie ainsi qu'un
schéma du dispositif de mesures sont représentés en Fig. 4.3. Parmi les données disponibles,

on trouve :

— Des visualisations de 1’atomisation du spray par ombroscopie (Fig. 4.4).
— Les distributions en taille et vitesse des gouttes de carburant par Anémométrie Phase
Doppler (PDA). En plus de la caractérisation du spray, la vitesse du gaz est également
mesurée en ensemencant I’écoulement d’air co-courant avec des gouttes d’huile d’olive
de diameétre 2.5 pm.
— La température moyenne locale des gouttes par le biais de la technique de Thermo-
métrie arc-en-ciel globale (GRT).
— Des visualisations de la flamme par fluorescence OH planaire induite par laser (PLIF-

OH).
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4.2. Méthode numérique

£ I PUMP LASER I

DYE LASER

MIRROR

«_+ GRTLASER
GRT CAMERA

@ T4

PLIF CAMERA

Figure 4.3 — (a) Photographie du dispositif de mesures et (b) représentation schématique de la double

technique de mesure (OH-PLIF + GRT) [189].

Figure 4.4 — Visualisation du spray par ombroscopie fournie par les expérimentateurs [188].

4.2 Méthode numérique

4.2.1 Domaine de calcul et maillage

La Fig. 4.5 présente le domaine de calcul utilisé pour les simulations LES. Celui-ci com-
prend le plénum ainsi que le systéme d’injection conduisant & une large boite cylindrique
de rayon R, = 200 mm et longueur Z,;,,, = 300 mm représentant ’atmosphére. La grille
placée dans le plénum du banc expérimental a été remplacée par une injection d’air lami-
naire a 'entrée de celui-ci. Une étude réalisée dans la thése d’Esclapez [57] a montré que ce
changement n’a pas d’incidence sur sur le reste de ’écoulement. La direction axiale corres-
pond a l'axe Z tandis que les axes X et Y désignent les directions transverses. Le diamétre
externe de la sortie d’air est de D.,; = 20 mm. La géométrie est maillée entiérement avec
des tétraeédres. Le maillage contient au total 53 millions de mailles, ce qui représente 9




Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

millions de points. Le maillage est raffiné dans la région proche de 'injection de carburant
et dans les zones ol sont localisés les jets d’air co-courants. La taille caractéristique des

plus petites cellules est de 0.1 mm.

26 cm

30 cm

12 cm

8.5cm

Figure 4.5 — Domaine de calcul.

4.2.2 Conditions limites et modéles utilisés

Les principaux paramétres numériques sont répertoriés dans le Tableau 4.2.

Paramétres numériques

Schéma convectif TTGC : O(3) en espace et en temps [41]
Schéma diffusif Opérateur 2A
Modéle de sous-maille WALE [54]

Viscosité artificielle Modele de Colin : ¢ = 0.01, ¢ = 0.005

Tableau 4.2 — Paramétres numériques pour AVBP.

L’injection liquide est modélisée avec I'approche FIMUR (Fuel Injection Method by Ups-
tream Reconstruction) développée durant des travaux antérieurs de Sanjosé et Jaegle 86,
162]. Cette méthode permet de modéliser I'injection d’un spray a partir des caractéristiques
de l'injecteur, diameétre de 'injecteur et angle du spray, ainsi que du débit liquide a injec-
ter. Ces données suffisent & déterminer des profils de vitesse liquide du modéle FIMUR.
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4.2. Méthode numérique

Figure 4.6 — Visualisation du maillage sur une coupe longitudinale.

La vitesse axiale est supposée constante dans le plan d’injection. Du fait du mouvement
de giration, la vitesse orthoradiale est linéaire selon le rayon et prend son maximum en
proche paroi de l'injecteur. Enfin, le liquide tournant dans la cavité est considéré comme
un corps solide, ce qui implique une vitesse radiale nulle en tout point. La polydispersion
du spray est prise en compte lors de 'injection et se fait selon une distribution de taille
de gouttes de type Rosin-Rammler (Eq. 4.1), qui s’étend de quelques microns & environ 70
pm de diameétre, avec un parameétre d’étalement g de 2.5 et un diamétre moyen de Sauter
(SMD) de dgM D =30 pm (Fig. 4.7), construite a partir des données expérimentales :

RR(d,) qag exp {— (%qﬂ (4.1)
g

ou I' est la fonction gamma usuelle.

Le modele d’évaporation utilisé est celui d’Abramzon et Sirignano (AS) [2] avec des
propriétés de transport simplifiées présenté au Chapitre 3.
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

SMD = 30 pm

PDF

0 20 40 60 80 100
Droplet diameter [um]

Figure 4.7 — Distribution de taille de gouttes de type Rosin-Rammler a l’injection (dgMD =30 pum, ¢ =2.5).

4.2.3 Cinétique chimique utilisée

La cinétique chimique employée pour la combustion du n-heptane est décrite par un
schéma réduit a 2 étapes (25 CTH16 _DP) [137| construit suivant la méthodologie pro-
posée par Franzelli [63] afin de reproduire correctement la vitesse de flamme laminaire ainsi
que la température adiabatique de fin de combustion pour une large gamme de conditions
opératoires. Le schéma comprend six espéces et deux réactions : la réaction d’oxydation
irréversible du n-heptane en CO (1) et la réaction d’équilibre CO — CO; (2).

CO+1/20, < CO (4.4)

Le taux de réaction des équations 4.3 et 4.4 s’écrivent selon la loi classique d’Arrhenius :

ko = A1fi(®) exp(=To1 /T)[CrHy6]" [Og]" 21 (4.5)
ko = Asfo(®) exp(—Taa/T)[Co]"C [Oy] 022 . (4.6)

ot A; sont les facteurs pré-exponentiels, T, ; les températures d’activation, et n; les ordres
de réactions, fournis dans le tableau 4.3. La réaction 2 inverse est obtenue a travers la loi
d’action des masses.
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4.2. Méthode numérique

Réaction 1 Réaction 2
Facteur pré-exponentiel A; 1.4 x 10 5.0 x 10°
Energie d’activation Eq; 29000 cal/mol 21000 cal/mol
Ordres de réaction ny =06 neo =1
no,,1 = 0.9 No,,2 = 0.5

Tableau 4.3 — Coefficients chimiques ajustés du schéma réduit 25 CrHi¢  DP.

Les fonctions de correction des facteurs pré-exponentiels (PEA), qui permettent d’obtenir
une prédiction correcte de la vitesse de flamme laminaire pour les mélanges riches [60],
prennent la forme suivante :

2
fi(®) = = - - (4.7)
[1+ tanh(22=2)] + By[1 + tanh(2=251)] 4 Cy[1 + tanh (720 )]
1 Dy, — D B o — O
fo(®) = =[1 + tanh(—2——)] + =2[1 + tanh(——=2)] + (4.8)
2 00,2 2 01,1
C d—9 O3, — O
—211 + tanh(———22)] x [1 4 tanh(—2——)] (4.9)
2 0'272 03,2
avec les paramétres d’ajustement fournis dans le tableau 4.4 :
Do,j 0, B; Q15 o1 Cj D25 o2 P35 03,

j=1 11635 0.0518 1.131 1.243 0.101 1.2¢* 1.494 0.0082 - -
j=2 1.146 0.045 1.5e7* 1.2 0.04 0.035 1.215 0.03 1.32 0.09

Tableau 4.4 — Coefficient des fonctions de correction PEA (Eqs. 4.7 et 4.9) pour 2S5 C7Hys_ DP.

Le schéma a été validé par comparaison avec un mécanisme détaillé [174] pour des
flammes laminaires prémélangées dans des conditions ambiantes de pression et température.
Un bon accord en termes de vitesse de flamme laminaire et de température adiabatique de
fin de combustion (Fig. 4.8) est obtenu sur la plage de richesse ¢ = 0.5 — 1.5, les erreurs
relatives moyennes étant respectivement de 3% et 4%.

4.2.4 Interaction flamme-turbulence

L’échelle de Kolmogorov, estimée a priori comme 7 ~ [ Re, 8/4 [149], out Re; désigne le
nombre de Reynolds turbulent et [; ’échelle intégrale vaut n, ~ 60 — 80 pnm avec [; basé
sur le diamétre du jet et u' basé sur la vitesse RMS a la sortie du jet. Dans la région de
la lamme, le rapport entre la taille de maille et 1’échelle de Kolmogorov est de 1'ordre de
A, /me ~ 1.25 — 3. Ainsi, les échelles non résolues ne représentent qu’une part minime de
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.8 — Vitesse de flamme laminaire (noir) et température adiabatique de fin de combustion (gris)
en fonction de la richesse o pression et température ambiantes. Symboles : chimie détaillée [174]. Ligne :
2S5 _CTH16_DP. [137]

I’énergie fluctuante totale. Cette hypothése est confirmée par les faibles valeurs de viscosité
turbulente calculées avec le modéle WALE dans la région de la flamme. D’autre part,
I’épaisseur d’une flamme laminaire heptane-air purement gazeuse & pression atmosphérique
est de l'ordre 0.4 mm, c’est-a-dire 4A, dans la région la plus raffinée du maillage. Ayant
été observé que la présence de gouttes a pour effet d’augmenter 1'épaisseur de flamme [198],
le maillage est donc ici suffisamment fin pour résoudre le front de flamme. A partir de
ces considérations, les interactions flamme-turbulence de sous-maille sont négligeables et la
simulation ne nécessite pas d’utiliser un modéle de combustion.

4.2.5 Meéthodologie de calcul

La premiére étape consiste a effectuer une simulation LES monophasique (écoulement
d’air seul) avec le schéma numérique Lax-Wendroff (2" ordre en espace et en temps) jusqu’a
atteindre un état stationnaire. On peut alors passer au schéma numérique TTGC [42] puis
commencer & injecter des gouttes. Ce calcul permet 1'étude de 1’écoulement diphasique
non réactif (Section 4.3). Parallélement a cela, la simulation du cas réactif est initiée en
déposant des gaz briilés chauds en aval de l'injecteur. Une fois la flamme stabilisée, le
calcul est convergé et les statistiques peuvent étre rassemblées. Les différentes étapes sont
répertoriées en Fig. 4.9. Le cott total de la simulation est d’environ 175 000 heures CPU
sur le calculateur Lenovo Némo du CERFACS.
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4.8. Structure et validation de ’écoulement diphasique non réactif
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Figure 4.9 — Méthodologtie de calcul.

4.3 Structure et validation de I’écoulement diphasique non réactif

La structure de I’écoulement non réactif est décrite a partir des Fig. 4.10, 4.11 et 4.12 qui
représentent respectivement des champs moyens de vitesse, vitesse axiale et radiale ainsi
que les champs RMS correspondants. L’air est injecté a I'entrée du plénum, puis est dévié
et accéléré a travers les veines du systéme d’injection. Les jets d’air co-courant se rejoignent
au niveau du plan d’injection pour former un jet unique qui présente les caractéristiques
classiques d’un jet turbulent. On peut voir sur les champs moyens en Fig. 4.11 que ’écou-
lement est principalement axial et présente une légére expansion radiale plus en aval. Les
champs de RMS montrent que l'intensité turbulente est maximale au niveau de la couche de
mélange externe formée entre 'air au repos et le jet d’air ainsi qu’au niveau de la jonction
des jets d’air co-courant a la sortie du plan d’injection.

Les résultats numériques obtenus sont tout d’abord évalués par comparaison avec les
données expérimentales en terme de dynamique de l’écoulement gazeux. La figure 4.13
montre des profils radiaux de la vitesse axiale moyenne et RMS du gaz a cinq distances
axiales de l'injecteur, représentées sur les Fig. 4.11 et 4.12. Les valeurs moyennes se révélent
étre en trés bon accord (Fig. 4.13a) et permettent notamment de retrouver le pics de
vitesse & R = 6 mm correspondant au jet d’air co-courant. La vitesse axiale négative a
R = 0 mm dénote l'existence d’'une petite zone de recirculation centrale juste derriére
I'injecteur, également visible sur la Fig. 4.10. Lorsqu’on s’éloigne du plan d’injection, les
jets d’air co-courant se rejoignent pour n’en former plus qu’un large avec un profil de
vitesse axial plat. Les niveaux de RMS obtenus avec la LES sont également en bon accord
avec ceux fournis par les expérimentateurs (Fig. 4.13b). Les fluctuations sont maximales
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

Figure 4.10 — Champ moyen de vitesse pour la phase gazeuse avec les lignes de courants et un isocontour
de vitesse axiale nulle. Cas non réactif.

——————— 50 mm
—————— 40mm

------ 30mm

——————— 20mm
————————————————————— 10 mm

Vitesse axiale moyenne Vitesse radiale moyenne

Figure 4.11 — Champs moyens de vitesse axiale et radiale pour la phase gazeuse. Cas non réactif.

au niveau des couches de mélange des jets d’air avec une intensité maximale de 30%. On
peut toutefois noter que les niveaux de RMS relevés dans les simulations sont toujours

légérement inférieurs aux expériences, ce qui peut s’expliquer par le fait que la contribution
de sous-maille n’est pas incluse dans les résultats numériques.

94



4.8. Structure et validation de ’écoulement diphasique non réactif
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Figure 4.12 — Champs de vitesse axiale RMS et de vitesse radiale RMS pour la phase gazeuse. Cas non

réactif.
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Figure 4.13 — Profils radiaux de vitesse axiale (a) moyenne et (b) RMS pour la phase gazeuse & différentes
positions axiales; (+) Exp.; (- -) LES. Cas non réactif.

Le jet d’air co-courant génére également des vitesses radiales (Fig. 4.14) environ 10 fois
inférieures aux vitesses axiales a Z = 10 mm et qui deviennent trés vite quasiment nulles
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

(Z =40 mm). Comme pour la vitesse axiale, ’accord entre la LES et les expériences pour
la vitesse radiale moyenne (Fig. 4.14a) et RMS (Fig 4.14b) est trés bon. Il est a noter que
contrairement aux valeurs moyennes, les fluctuations de vitesse radiale et axiale sont du
méme ordre de grandeur car elles résultent toutes les deux de la turbulence générée par le
jet d’air.
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Figure 4.14 — Profils radiauz de vitesse radiale (a) moyenne et (b) RMS pour la phase gazeuse a différentes
positions aziales; (+) Exp.; (- -) LES. Cas non réactif.

Le méme type de comparaison est effectué pour la phase dispersée, visible sur la Fig. 4.15
ou les gouttes sont colorées par leur taille. Comme attendu, le spray a bien une forme co-
nique avec un demi-angle de 40°. La distribution des gouttes est quant a elle particuliére,
les grosses gouttes se trouvant majoritairement sur les bords du spray et les petites gouttes
étant concentrées dans le centre du jet. Afin de vérifier quantitativement la bonne repro-
ductibilité du spray, des profils de vitesse de gouttes conditionnées par leur taille sont tracés
en Fig. 4.16. Pour rendre les résultats statistiquement comparables, le volume de controle
utilisé dans la simulation LES pour suivre les gouttes est de la méme taille que pour les
mesures PDA (100 pm x 120pm) [189]. La Fig. 4.16 montre des profils de vitesse axiale
et radiale des gouttes en fonction de leur position radiale & différentes distances axiales de
I'injecteur. Les points expérimentaux représentent des valeurs moyennes avec leur incerti-
tude alors que les points numériques correspondent aux gouttes repérées dans le volume
de contrdle durant la simulation. Les gouttes sont classées par groupe de taille : 0-15 pm,
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4.4. Validation de l’écoulement diphasique réactif

15-35 pm et 35-60 pm. Un accord satisfaisant est observé entre les expériences et la LES,
démontrant ainsi la bonne reproduction du spray. Les profils de vitesse des gouttes sont
relativement similaires aux profils gazeux. Les grosses gouttes inertielles se trouvent sur la
partie externe du spray tandis que les petites gouttes se comportent comme des traceurs et
sont entrainés par le jet d’air expliquant ainsi leur forte concentration proche de 'axe du
spray. Cela est d’autant plus visible sur la Fig. 4.17 qui montre la distribution radiale de
la taille des gouttes aux mémes positions axiales, ainsi que sur la Fig. 4.18 qui représente
des distributions de taille de goutte locales. La plupart des écarts avec les expériences sont
observés pour les plus grosses gouttes sur la partie externe du jet. Ces écarts peuvent étre
dus & un manque de convergence statistique résultant du faible nombre de grosses gouttes
dans la simulation.

Diametre des gouttes (microns)

0e+00 20 - 40 60 8e+01 8 16 24  3e+01
h Ll ! . _ s '
L L

Figure 4.15 — Visualisation du spray en LES-DPS superposé au champ de vitesse de la phase gazeuse. Les
gouttes sont colorées selon leur taille.

4.4 Validation de I’écoulement diphasique réactif

On s’intéresse maintenant au cas réactif pour lequel on réalise le méme type de vali-
dations. La flamme de spray obtenue expérimentalement est visible sur la photographie
en Fig. 4.19. Sur cette photographie, on peut voir, de gauche & droite, le spray seul par
diffusion de Mie, le spray avec la flamme, et enfin la flamme sans traitement spécifique.
La flamme de spray expérimentale est détachée du plan d’injection et exhibe une premiére
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.16 — Profils radiaux de vitesse aziale (gauche) et radiale (droite) des gouttes (vert : 0-15 pm ; blew :
15-85 pm ; rouge : 35-60 pm) ¢ Z = 10 mm, Z = 20 mm et Z = 40 mm ;(J) Exp.; (A) LES. Les barres
d’erreur sont proportionnelles aux valeurs de RMS mesurées. Cas non réactif.

Droplets diameter (um)

0 s B —5
=20 =15 =10 =5 0
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Figure 4.17 — Profils radiauz de diamétre de gouttes & Z = 10 mm, Z = 20 mm et Z = 40 mm. () Ezp. ;
(A) LES. Les barres d’erreur sont proportionnelles aux valeurs de RMS mesurées. Cas non réactif.

zone de réaction de faible luminosité bleue, puis une zone de réaction jaune trés lumineuse
en aval.

La figure 4.20 montre une visualisation instantanée de la flamme dans une section
verticale a la fois pour I'expérience (OH-PLIF) et la LES. La forme globale de la flamme
est trés similaire dans les deux cas : la flamme diphasique est détachée et stabilisée ap-
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4.4. Validation de l’écoulement diphasique réactif
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Figure 4.18 — Histogrammes de taille goutte & Z = 25 mm pour différentes positions radiales. Cas non
réactif.

(a) (b)

Figure 4.19 — (a) De gauche a droite : spray seul par diffusion de Mie, spray avec flamme, flamme seule
(b) Images OH-PLIF instantanées & 4 instants différents [189]

proximativement 25 + 3 mm en aval de l'injecteur dans ’expérience. Dans le cas de la
LES, la hauteur de décollement de la lamme est plus courte & 20 =1 mm. Cette différence
peut étre due a la chimie simplifiée utilisée et/ou aux transferts thermiques aux parois qui
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

ne sont pas pris en compte dans la simulation. Le processus de stabilisation de la flamme
est discuté plus en détail en Section 4.5.4 et 4.7.3. Il est possible de définir des zones bien
distinctes représentées sur la Fig. 4.20. La flamme posséde deux branches correspondant
a une zone de réaction interne (B1) et une zone de réaction externe (B2). On observe
que la zone (B1) est davantage plissée que la zone (B2). Les deux branches se rejoignent
au pied de flamme (S). Il est important de préciser que la longueur de détachement de
la lamme dans le cas de la LES est de 20 mm et est donc plus courte que celle mesurée
expérimentalement. La structure de la flamme de spray est analysée en détail en Section 4.5.
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Figure 4.20 — Visualisations instantanées de la flamme : (a) image OH-PLIF, (b) Champ de dégagement
de chaleur en LES.

La dynamique de I’écoulement dans le cas réactif reste trés similaire au cas non réactif
(Fig. 4.21 et 4.22). On peut néanmoins noter que le jet est globalement plus large par rap-
port au cas non réactif en raison de I'accélération due a I’expansion des gaz chauds issus de
la combustion. Les fluctuations turbulentes sont quant & elles maximales au niveau de la
couche de mélange externe comme dans le cas non réactif. Comme on peut le voir sur les
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4.4. Validation de ’écoulement diphasique réactif

Fig. 4.23 et 4.24, les comparaisons entre les expériences et la LES sont trés satisfaisantes,
aussi bien pour les valeurs moyennes que pour les RMS. A noter que pour étre consistent,
la position axiale des profils comparés a été adaptée de 5 mm pour prendre en compte
la différence de hauteur de détachement de la flamme observée entre expérience et LES.
Concernant la phase dispersée, ’accord entre expériences et simulation est également satis-
faisant (Fig. 4.25). Les mémes observations que pour le cas non réactif peuvent étre faites
en termes de distribution de gouttes en vitesse et en taille. Des profils de température de
gouttes sont tracés en Fig. 4.26. Cette température moyenne est calculée de fagon identique
dans les expériences et la simulation, par pondération avec la taille des gouttes selon une
loi en d? : < T, >=< Y T,dy)* > | < > d/® > (i.e plus le diamétre des gouttes est
important, plus leur contribution a la température moyenne est importante). Ces profils
exhibent les mémes tendances dans les deux cas malgré des différences dans les tempéra-
tures maximales atteintes par les gouttes a travers la flamme. Pour Z < 20 mm, les gouttes
sont toujours au-dessous de la flamme et leur température est similaire a la température
d’injection de 298 K. A T'approche de la position axiale du front de flamme, la température
des gouttes reste relativement stable au centre tandis qu’elle augmente rapidement a partir
de r = 8 mm. Dans le cas de la LES, les gouttes chauffent jusqu’a la température humide
qui est d’environ T,, = 370 K dans ces conditions particuliéres alors que la température
maximale mesurée expérimentalement est de 337 K. La cause de ces écarts n’a pas été dé-
terminée et nécessite des investigations supplémentaires, aussi bien du coté de la technique
GRT utilisée pour les mesures qui est relativement récente que de la simulation numérique.
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Figure 4.21 — Champs moyens de vitesse axiale et radiale pour la phase gazeuse. Cas réactif.
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Chapitre 4. Configuration non swirlée

et non confinée
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Figure 4.22 — Champs de vitesse aziale RMS et de vitesse radiale RMS pour la phase gazeuse. Cas réactif.
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Figure 4.23 — Profils radiauz de vitesse axiale (a) moyenne et (b) RMS pour la phase gazeuse a différentes
positions aziales; (+) Exp.; (- -) LES. Cas réactif.

4.5 Analyse de la structure de flamme

Les validations entre LES et expériences étant satisfaisantes, cette section est consacrée

a I’analyse de la structure de la flamme de spray.
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4.5. Analyse de la structure de flamme
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Figure 4.24 — Profils radiauz de vitesse radiale (a) moyenne et (b) RMS pour la phase gazeuse a différentes

positions aziales; (+) Exp.; (- -) LES. Cas réactif.

La région (C) entre les deux fronts de flamme (B1) et (B2) contient un mélange prin-
cipalement constitué de gaz briilés et de vapeur de carburant comme on peut le voir sur
des champs de fraction massique d’espéces et de fraction de mélange (Fig. 4.27 et 4.28)
tandis que la région centrale (A) délimitée par la zone de réaction interne (B1) est compo-
sée d’air frais et de petites gouttes. Pour expliquer la forme particuliére de cette flamme,
on s’intéresse a la distribution des gouttes et a leur trajectoire par rapport a la position
de la flamme en Fig. 4.29. Sur cette figure sont représentées, d’une part les trajectoires
des gouttes colorées par leur taille avec la flamme identifiée par 'image OH-PLIF obtenue
expérimentalement et d’autre part, la méme chose pour la LES avec la flamme identifiée
par un champ de dégagement de chaleur. Comme on 'a déja vu dans la partie précédente
de validation, les petites gouttes restent principalement dans la zone centrale froide o elles
s’évaporent lentement et ne traversent jamais la flamme. Les grosses gouttes se concentrent
quant & elles en bordure du spray, traversent le pied de flamme (S) et atteignent la ré-
gion chaude (C) ou elles continuent a produire de la vapeur de carburant. La structure des
flammes internes et externes résulte ainsi en grande partie de cette distribution de gouttes
de carburant. Dans la suite, chacune des zones (B1), (B2) et (S) est analysée en détail.




Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.25 — Profils radiaux de vitesse axiale des gouttes (vert : 0-15 pm; bleu : 15-35 pm; rouge : 35-
60 pm) a différentes positions axiales; ((0) Exp.; (A) LES. Les barres d’erreur sont proportionnelles aux
valeurs de RMS mesurées. Cas réactif.

4.5.1 Zone de réaction interne (B1)

Pour prendre en compte la présence de carburant liquide, on définit la fraction massique
de carburant équivalente que représentent les gouttes Yr, = pay/[picy + p(1 — )] ot p; et
«y sont respectivement la masse volumique du liquide et la fraction volumique. La zone de
réaction interne (B1) est située entre la zone centrale (A) et la région de gaz brulés (C).
Des PDFs de la richesse gazeuse pour ces trois régions sont représentées en Fig. 4.30. On
peut voir que la vapeur de carburant est principalement présente dans la région (C), ou
les moyennes et grosses gouttes (20-60 pm), qui représentent la majeure partie de la masse
liquide injectée, s’évaporent rapidement et conduisent & un mélange trop riche pour briler.
Au contraire, les petites gouttes présentes dans la région froide centrale (A) ne constituent
qu'une petite partie de la masse de liquide injectée et subissent une évaporation lente, ce
qui résulte en un mélange trop pauvre pour briiler. Cette observation est corrélée par le
champ de taux d’évaporation de la Fig. 4.31 qui montre une évaporation intense dans la
région (C) et une évaporation plus faible dans la région centrale (A). Entre ces deux régions,
une flamme (B1) s’établit & » = 10 mm, c’est-a-dire au niveau de la couche de mélange
externe du jet d’air (Fig. 4.29), entre la vapeur de la zone (C) et l'air de la zone (A). A cet
endroit, la température est assez élevée pour permettre une évaporation rapide des gouttes.
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4.5. Analyse de la structure de flamme
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Figure 4.26 — Profils radiaux de température des gouttes a plusieurs positions axiales. Cas réactif.

De plus, I'augmentation de la richesse par évaporation est renforcée par la masse volumique
du gaz plus faible & température élevée. L’apparence trés plissée et fluctuante de la flamme
(B1) provient de la forte turbulence induite par la couche de mélange externe du jet comme
I'illustre la Fig. 4.32 avec le champ d’énergie cinétique turbulente a la fois pour 'expérience
et la LES. Sur cette figure, on peut voir en effet que la zone de réaction interne est située
exactement dans les zones ou 'énergie cinétique turbulente est la plus importante.

4.5.2 Zone de réaction externe (B2)

La zone de réaction externe (B2) est principalement due a la présence des grosses gouttes
situées sur la partie externe du spray comme on peut le voir sur la Fig. 4.29. A la sortie de
I'injecteur, ces gouttes interagissent en premier lieu avec le jet d’air froid et commencent
a s’évaporer lentement. Lorsqu’elles sont suffisamment proches du pied de flamme (S),
leur température augmente brusquement, donnant lieu & une évaporation trées rapide ce qui
donne lieu a une augmentation significative de la fraction massique de carburant (Fig. 4.27).
Ces gouttes alimentent d’abord le pied de flamme (S), puis celles qui subsistent aprés 'avoir
traversé continuent a s’évaporer dans la région de gaz brilés (C). La vapeur de carburant
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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/ 0.1

Figure 4.27 — Champ instantané de carburant gazeuz avec un isocontour de dégagement de chaleur. (LES)

ainsi générée dans cette zone trés riche va pouvoir briller avec l'air extérieur, permettant
ainsi la formation d’une zone de réaction externe (B2). Il est & noter que la branche externe
de la flamme (B2) n’est pratiquement pas plissée car elle est située a une distance radiale
supérieures a 25 mm, c’est-a-dire en dehors du jet, et ou l'air est quasiment au repos
(Fig. 4.32).

4.5.3 Reégimes de combustion

Comme on peut s’y attendre, I’évaporation des gouttes conduit non seulement & des
inhomogénéités dans le champ de fraction massique de carburant mais induit également
des modes de combustion prémélangés et non prémélangés. Il est possible de caractériser le
régime de combustion avec I'indice de Takeno [208] défini comme :

VYr.VYo
VYr.VYo|

Takeno =

(4.10)

ou Yr et Yo désignent respectivement les fractions massiques de carburant gazeux et
d’oxydant. Les valeurs positives de I'indice de Takeno (respectivement négatives) indiquent
une combustion prémélangée (respectivement non prémélangée). La figure 4.33 montre un
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4.5. Analyse de la structure de flamme

Fraction de melange
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Figure 4.28 — Champ instantané de fraction de mélange avec un isocontour de dégagement de chaleur.
(LES)

champ d’indice de Takeno. Celle-ci révéle une structure de flamme relativement complexe
qui combine flamme de prémélange et de diffusion. En particulier, la zone de réaction in-
terne (B1) exhibe une double structure. En effet, on note une flamme de prémélange qui
brile la vapeur mélangée a 'air de la région (A), mais aussi une flamme de diffusion trés
proche du c6té de la région (C). Ce type de structure double est caractéristique des flammes
de spray [43] et sa structure est détaillée dans la suite de cette section. La zone de réaction
externe (B2) se révele quant a elle étre une flamme de diffusion pure.

Afin de compléter I’analyse de la structure de flamme, un scatterplot de la température en
fonction de la fraction de mélange dans un plan vertical est montré en Fig. 4.34. La fraction
de mélange est celle définie par Bilger [16] rappelée en Section 6.1.1, et ne prend pas en
compte la phase liquide. Les points sont différenciés par leur localisation pour distinguer
(B1) et (B2) ainsi que par leur indice de Takeno. Enfin, seuls les points des zones de réaction
sont représentés. Sur cette figure, on distingue la flamme de diffusion attachée a la zone
de réaction interne (B1) de la flamme de diffusion externe (B2). Comme il était attendu,
les flammes de diffusion et la température maximale se situent au niveau de la fraction
de mélange stoechiométrique (z; = 0.062). La flamme de diffusion interne semble avoir la
méme structure que la flamme de diffusion externe. On peut néanmoins remarquer que les
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.29 — (a) Image OH-PLIF instantanée avec des isolignes de diameétre de gouttes (EXP), (b) Image
OH-PLIF moyenne avec la vitesse des gouttes colorée par leur diamétre (EXP) [189], (¢) Champ instantané
de taux de dégagement de chaleur avec le spray coloré par le diamétre des gouttes (LES).

points de la flamme de diffusion externe sont concentrés sur les lignes de mélange, ce qui est
cohérent avec I'étirement et 'intensité de turbulence trés faibles & cet endroit (Fig 4.32).
En comparaison, la dispersion des points de la flamme de diffusion derriére la flamme de
prémélange (B1) est plus forte. Cette dispersion est la conséquence de I'étirement fluctuant
subi localement par le front de flamme, dans cette zone turbulente de fort cisaillement
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4.5. Analyse de la structure de flamme
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Figure 4.30 — PDF de richesse gazeuse ®, pour les régions (A), (B1) et (C) (Les positions des sondes sont
en indiquées en Fig. 4.20).

(Fig. 4.32). La branche interne de prémélange (B1) briile pour sa part principalement dans
des conditions pauvres et résulte du mélange partiel de ’air avec la faible masse de carburant
que produit I'évaporation des petites gouttes de la zone (A) comme en attestent les points
situés proches de la ligne de mélange air-carburant.

Pour mieux comprendre la structure de la lamme, la Fig. 4.35 montre les profils radiaux
instantanés (& Z = 30 mm) de fraction massique de carburant gazeux et d’oxydant, la
fraction massique totale de carburant (gaz et liquide) et le taux de dégagement de chaleur
normalisé par sa valeur maximale sur le profil. En partant du centre du jet, le mélange
d’air froid et de carburant avec des gouttes s’évapore lentement (A) et alimente la flamme
de prémélange pauvre (B1) qui consomme tout 1'n-heptane gazeux disponible. Cependant,
d’autres gouttes arrivent dans la zone (B1) ou elles s’évaporent trés rapidement, ce qui a
pour effet d’augmenter localement la richesse totale au-dela de la limite de flammabilité
pauvre (¢, ~ 0.58). L’oxydant en surplus réagit ensuite avec le carburant gazeux provenant
de la zone riche et chaude (C) donnant lieu a une flamme de diffusion trés proche de la
flamme (B1). Presque toutes les gouttes sont évaporées dans la région (C), ou il n’y a
quasiment plus du tout d’oxygéne, ce qui explique qu’aucune réaction n’a lieu dans cette
zone. La vapeur de carburant contenue dans (C) briile également avec l’air extérieur sous
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.31 — Champ instantané du taux d’évaporation avec un isocontour de dégagement de chaleur repré-

sentant la flamme. (LES)

la forme d’une flamme de diffusion pure (B2).

4.5.4 Stabilisation de la lamme

Cette section vise & mieux comprendre les phénoménes liés a la stabilisation de la flamme
diphasique. La stabilisation de la flamme semble s’apparenter & une sorte de flamme triple
représentée en Fig. 4.36 et est donc le résultat d’un processus de propagation de flamme.
Dans le cas d'une flamme triple classique, celle-ci comporte une branche de prémélange
riche et une branche de prémélange pauvre. Une flamme de prémélange se propage le plus
vite le long de la ligne stoechiométrique. Le bord le plus rapide, appelé point triple, se
propage le long de la surface stoechiométrique. Une flamme de prémélange pauvre (du coté
pauvre de cette surface) et une flamme de prémélange riche (du coté riche) se propagent
avec une vitesse plus faible. Dans le cas étudié, le point triple est différent dans la mesure ou
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4.5. Analyse de la structure de flamme
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Figure 4.32 — Gauche : Champ expérimental d’énergie cinétique turbulente dans un plan vertical. Les lignes
grises et noires indiquent l’isoligne de variable de progrés ¢ = 0.5. Les tirets bleus représentent les lignes
de courant moyennes du jet et les lignes vertes représentent les trajectoires moyennes des grosses gouttes
(d > 40 nm); Droite : Champ LES d’énergie cinétique turbulente avec la méme isoligne de variable de

Diffusion flame
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Progres.
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—— diffusion
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Flame index

Figure 4.33 — Champ d’indice de Takeno avec lisoligne stoechiométrique (vert), une isoligne d’indice de
Takeno correspondant & un mode de prémélange (rouge, Takeno=1) et une isoligne d’indice de Takeno

correspondant & un mode de diffusion (noir, Takeno=-1).

la répartition du carburant est inhomogeéne en raison de I’évaporation du spray, expliquant
ainsi I’absence de branche prémeélangée riche.
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.34 — Scatterplot de température en fonction de la fraction de mélange dans un plan longitudinal.
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Figure 4.35 — (a) Position du profil Z = 30 mm a travers la flamme, (b) Profils radiaux instantanés &
travers la flamme & Z = 30 mm : (ligne noire) Dégagement de chaleur normalisé ; (tirets noirs) Fraction
massique de carburant gazeuz et (tirets gris) et de fraction massique totale de carburant (gaz + liquide) ;
(pointillés) Fraction massique d’oxydant.

La figure 4.37a montre un champ instantané de richesse gazeuse proche du point de
stabilisation avec un isocontour de vitesse absolue de flamme S, = 4.7 + Sy [146] nulle, ou
u.1l représente la vitesse de ’écoulement normale au front de flamme et Sy la vitesse de
déplacement de la flamme :
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4.5. Analyse de la structure de flamme
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Figure 4.36 — Analogie du processus de stabilisation avec une flamme triple gazeuse.

1 D,
Sq = e Dy (4.11)
calculée a partir de I’équation de I’énergie (c désigne la variable de progrés). Une vitesse de
flamme absolue nulle indique un équilibre entre la vitesse de flamme la vitesse de 1’écoule-
ment et permet donc de caractériser la stabilisation de la lamme. Au pied de flamme, il
apparait que I'isocontour de vitesse absolue corresponde parfaitement avec les régions ot la
richesse gazeuse est trés proche de 1, suggérant une corrélation entre la position du pied de
flamme et la richesse locale. Cette observation est confirmée par la Fig. 4.37b qui montre
les PDFs de richesse au point de stabilisation (notée S sur la Fig. 4.37a) et 1 mm en amont
(S7). Au niveau du point de stabilisation, la richesse gazeuse varie entre 0.4 et 1.4 alors que
juste en dessous, le mélange est clairement trop pauvre pour permettre la propagation de la
flamme. Cela signifie que pour cette configuration de flamme avec un spray, la stabilisation
est principalement controlée par la quantité de carburant gazeux disponible et donc du
taux d’évaporation des gouttes. Néanmoins, cela ne permet pas d’expliquer la position de
la lamme et d’autres facteurs comme la vitesse du jet et 'angle du spray décrits ci-aprés

doivent étre pris en compte.

La figure 4.39 représente un scatterplot de la vitesse en fonction de la coordonnée axiale
pour la région comprise dans le cone d’injection du spray coloriée en rouge sur la Fig. 4.38.
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

Eq.ratio .
323 = [ Location S'
~ 7 M [ Locations ||
F 6
:2 5
w
o4
o
3
]
2
1
O,

b) g
(b) 8.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
Gaseous equivalence ratio [-]

Figure 4.37 — (a) Champ instantané de richesse gazeuse avec un isocontour de vitesse de déplacement de
flamme nulle sur une coupe longitudinale; (b) PDF de richesse gazeuse 4 deux positions (S) et (S’).

Les points sont colorés par la richesse gazeuse. Cette figure permet de distinguer une dé-
limitation nette de la coordonnée axiale a partir de laquelle la vitesse de I’écoulement est
suffisamment faible pour permettre la stabilisation de la flamme. Une transition apparait
a Z = 20 mm et correspond a la hauteur de flamme observée dans la simulation. Cette
transition sépare la zone de vitesse élevée liée au jet et une zone de faible vitesse en dehors
du jet. De plus, cette transition correspond également & une zone ou la richesse devient
suffisante pour I’établissement de la flamme. Les conditions nécessaires a la stabilisation de
la lamme résultent donc simultanément du champ de vitesse suffisamment faible et de la
richesse gazeuse comprise dans l'intervalle d’inflammabilité, cette derniére étant également
lié¢ & la flamme et au taux d’évaporation du spray. Dans cette région propice a la stabili-
sation de la flamme, celle-ci se positionne au point le plus amont, & Z = 20 mm, 1a ou la
richesse est unitaire et la flamme est la plus rapide.

4.6 Influence du modéle d’évaporation

Un test a été effectué en changeant le modele d’évaporation afin de voir 'influence de
celui-ci sur la hauteur de stabilisation. Le modéle d’Abramzon-Sirignano a ainsi été rem-
placé par sa variante complexe (Section 3.3.2.2) qui consiste a évaluer les coefficients de
transport diffusif a I’aide de solveurs dédiés du type CANTERA. Des études prédédentes
ont montré que cela peut avoir un effet non négligeable sur I’évaporation des gouttes [75] et
I'utilisation de ce modéle a généralement pour effet de ralentir ’évaporation. La figure 4.40
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4.6. Influence du modéle d’évaporation

Figure 4.38 — Zone d’intérét (en rouge) pour l’étude de la stabilisation.
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Figure 4.39 — Scatterplot de vitesse en fonction de la coordonnée axiale dans la zone conique formée par le
spray pour le cas réactif. Les points sont colorés par la richesse gazeuse.

montre les profils radiaux de taille de goutte pour différentes positions axiales. Ceux-ci sont
trés similaires au cas avec le modéle d’évaporation simple. L’accord avec les expériences
est trés bon et on observe méme une amélioration au niveau des positions radiales plus
¢élevées ot la taille des gouttes est 1égérement plus grande et se rapproche plus des mesures.
Néanmoins, ces légéres différences n’ont pas une grande influence sur la hauteur de stabili-
sation de la flamme comme on peut le voir sur la Fig. 4.41. Cette figure montre des champs
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

de dégagement de chaleur dans les deux cas. La hauteur de stabilisation avec le modéle
d’évaporation AS complexe est de Z =21 + 1 mm.
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Figure 4.41 — Comparaison de la hauteur de stabilisation pour les deux modéles d’évaporation.
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4.7. Influence de la cinétique chimique

4.7 Influence de la cinétique chimique

Afin d’investiguer plus en détail la structure de flamme ainsi que son processus de
stabilisation, notamment la hauteur de stabilisation, le méme calcul est effectué avec une
chimie plus détaillée. Pour cela, la méthodologie ARC (Analytically Reduced Chemistry),
initialement développée par Pepiot [139] et adaptée a la LES dans le cadre du code AVBP
durant la these de Jaravel [87] et Felden [59], est utilisée pour construire un schéma ciné-
tique plus détaillé que le schéma 2S utilisé précédemment pour la combustion de ’heptane
avec de l'air. Cette méthodologie a été utilisée avec succes pour la combustion méthane/air
ou dodécane/air, mais toujours pour des simulations monophasiques.

Le schéma est construit a partir de la cinétique de Jerzembeck et al. [90], basé sur un
schéma détaillé du LLNL [50]. Le schéma analytique final contient 24 espéces transportées,
32 espéces en état quasi stationnaires (QSS pour Quasi Steady State) et 217 réactions.

4.7.1 Validation sur lammes prémélangées 1D

La précision du schéma cinétique analytique est évaluée pour des lammes prémélangées
1D, grace au logiciel CANTERA. Les résultats sont comparés aux résultats expérimentaux
de Kumar [103], au schéma réduit a 2 étapes utilisé précédemment et au schéma de réfé-
rence de Jerzembeck et al. [90] dont il est issu. Les figures 4.42 et 4.43 montrent que le
schéma analytique reproduit convenablement la vitesse de flamme laminaire et la tempé-
rature adiabatique de fin de combustion, pour des richesses allant de 0.7 & 1.4, & pression
et température ambiantes. La structure de la flamme obtenue & richesse unitaire avec le
schéma ARC est représentée en Fig. 4.44 ot seule une partie des espéces a été représentée.

Sur cette figure, la température est normalisée par la température de fin de combustion
T, =2219 K.

4.7.2 Reésultats sur la configuration KIAI et comparaison avec la chimie 2S

La Fig. 4.45 montre des champs instantanés de température, dégagement de chaleur et
de fraction massique de OH pour le cas avec chimie analytique. La structure globale de la
flamme est similaire au cas 25 avec la double zone de réaction. En particulier, la hauteur
de stabilisation reste inchangée (Z =20 £ 1 mm).

Aucun différence notable sur les champs de vitesse n’est observée entre les cas avec
chimie réduite 2S et chimie analytique comme on peut le voir sur la Fig. 4.46 qui montre des
profils de vitesse axiale. De fagon générale, les profils de vitesse sont trés similaires pour les
deux cas. On peut toutefois remarquer que la vitesse axiale correspondant au cas analytique
est trés légérement supérieure notamment pour les positions axiales Z > 20 mm. Cette
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Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.42 — Comparaison des vitesses de flamme laminaire obtenues avec le schéma analytique, le schéma
réduit 25, Le schéma de référence de Jerzembeck et al. [90] et les expériences de Kumar [103].
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Figure 4.43 — Comparaison de la température adiabatique de flamme laminaire obtenues avec le schéma
analytique, le schéma réduit 25 et les expériences de Kumar [103].

petite différence peut s’expliquer & l'aide des différences observées dans les températures
obtenues dans les deux cas. En effet, les profils radiaux de température représentés en
Fig. 4.47 montrent des comportements relativement distincts. En effet, dans le cas de la
chimie analytique, les courbes de température exhibent deux pics avec un creux entre les
deux branches de réaction. La séparation entre les deux flammes (B1) et (B2) est plus
nette et la flamme (B2) est positionnée plus a lextérieur (Fig. 4.45). La diminution de
température entre les flammes (B1) et (B2) peut étre corrélée avec la composition des gaz
contenus dans cette zone. En effet, la Fig. 4.48 montre que cette zone contient des espéces
intermédiaires telles que le CyHg, C'Hy, C4Hg, etc... La diminution de température de la
région (C) est donc due aux effets de dissociations endothermiques de I’heptane en espéces
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Figure 4.44 — Structure de flamme laminaire prémélangée obtenue pour Phi =1 & pression atmosphérique
avec le schéma ARC. La température est normalisée par la température adiabatique de fin de combustion
T =T/Tha.
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Figure 4.45 — Champs instantanés de température, dégagement de chaleur et de fraction massique de OH.
Chimie analytique.

carbonées plus légéres. Ces derniéres ne sont pas prises en compte dans le cas de la chimie
réduite, ce qui explique qu’on ne retrouve pas ce creux dans le cas 2S.

119



Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée
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Figure 4.47 — Profils radiauz de température & différentes positions aziales. Comparaison de la chimie réduite

2§ et de la chimie analytique.

4.7.3 Stabilisation

Dans cette section, on s’intéresse plus particuliérement a certains aspects liés a la chimie
pour les flammes de spray afin de caractériser le processus de stabilisation. En particulier,
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Figure 4.48 — Champs d’espéces intermédiaires. Chimie analytique.

la chimie analytique permet de s’intéresser aux espéces intermédiaires et de détecter
d’éventuelles réactions en amont de la flamme. Celles-ci sont d’autant plus importantes
qu’elles peuvent étre la trace de présence de chimie froide pouvant influencer la stabilisation
de la flamme.

On observe dans un premier temps qu’il y a trés peu d’activité chimique en amont de
la flamme. En outre, les espéces intermédiaires (Fig. 4.48) et radicaux ne sont pas formés
en amont de la flamme. Cela tend a confirmer le fait que la stabilisation de la flamme
est le résultat d'un phénomeéne propagatif et non d’auto-allumage. Ensuite, le champ
d’espéce C'H,0 en Fig. 4.49 indique que la combustion a lieu sur une grande distance dans
une zone ou les gouttes brilent. En effet, la fraction massique de C'HyO est maximale
dans la direction du spray, notamment au niveau de la branche externe qui est traversée
par les gouttes les plus grosses. Dans la région (C), celle-ci est quasiment inexistante en
raison de la quantité trés faible, voire nulle, d’oxydant restant. Les seules réactions non
négligeables dans cette région sont les réactions de pyrolyse permettant la formation des
espéces carbonées intermédiaires (Fig. 4.48). La formation de ces espéces s’effectue sur de
longues distances car une partie des gouttes traverse le premier front de flamme et continue
d’évaporer. Les courbes de température présentées en Fig. 4.47 sont consistantes avec la

121



Chapitre 4. Configuration non swirlée et non confinée

nature endothermique des réactions de pyrolyse et expliquent la baisse de température
marquée derriére le premier front de flamme.

Figure 4.49 — Champs de CH20 et HyOs. Chimie analytique.

4.8 Conclusion

Une étude du briilleur diphasique KIAI non swirlée et non confinée a été réalisée a ’aide
de la méthodologie LES-DPS. La flamme jet obtenue est liftée et présente une structure
avec deux zones de réactions distinctes, directement liée a la distribution en taille du spray.
La réaction interne est alimentée par les gouttes de petite taille entrainées par jet d’air
et présente les caractéristiques d’'une flamme partiellement prémélangée pauvre tandis que
la réaction externe est une flamme de diffusion pure alimentée par le carburant issu de
I’évaporation des plus grosses gouttes. Les résultats obtenus ont été comparés avec les
données expérimentales et ont montré de bons accords aussi bien pour la phase gazeuse
que la phase liquide en termes de vitesse, taille et température. Une analyse du point
de stabilisation de la flamme montre que ce dernier est situé dans une région proche de
la stoechiométrie et ou la vitesse de ’écoulement est suffisamment faible. La stabilisation
de la flamme est ainsi le résultat d’'un phénomeéne propagatif comme pour une flamme
jet gazeuse, a la différence qu’elle est également controlée par la distribution spatiale des
gouttes et leur évaporation. Plusieurs pistes ont été étudiées afin d’expliquer la différence
de hauteur de détachement observée. Parmi celles-ci, la complexité de la chimie utilisée a
été investiguée mais n’a pas montré de réelles différences. La prise en compte des pertes
thermiques ne semble pas primordiale dans la mesure ou la flamme est relativement éloignée
de l'injecteur. Une autre hypothése concerne ’hypothése de point source. En effet, dans
les expériences, de nombreuses extinctions locales sont observées proches de la base de la
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4.8. Conclusion

flamme et sont corrélées avec la traversée de la flamme par certaines gouttes [189]. Ces
instabilités non observées dans la simulation peuvent expliquer le fait que la hauteur de
détachement fluctue sensiblement dans I'expérience tandis qu’elle reste quasiment constante
dans la simulation.
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Afin de se rapprocher des applications réelles, ce chapitre présente une étude du brileur
KIAT diphasique similaire a celle du Chapitre 4 dans une configuration swirlée et confinée.

5.1 Présentation de la configuration expérimentale

La configuration swirlée confinée est illustrée en Fig. 5.1. Celle-ci est composée des
mémes éléments que celle du Chapitre 4., plus une chambre de combustion de section
carrée (10 cm de coté) dont les parois latérales en quartz permettent un accés optique pour
les mesures, ainsi qu’une tuyere de sortie. Les 18 vannes du tourbilloneur radial sont cette
fois-ci inclinées & 45° correspondant & un nombre de swirl de 0.76.

Le point de fonctionnement est quelque peu modifié par rapport a la configuration non
swirlée. La température de I'air a notamment été augmentée de 298 K a 413 K afin d’éviter
la formation de film liquide sur les parois. Comme le tube d’injection liquide est entouré par
cet air chaud (Fig. 5.1), la température des gouttes a 'injection a également été augmentée
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Chapitre 5. Configuration swirlée et confinée

Air
inlet

0 10 20 30 40 r(mm)

Figure 5.1 — Schéma de la configuration confinée et image de la flamme par laser PDA. Le spray est visible
a la sortie de Uinjecteur. Extrait de [163]

Débit air | Débit liquide (n-heptane) | Angle du spray | Température air/liquide | Pression
8.2 g/s 0.28 g/s 80° 413 K / 353 K 1 bar

Tableau 5.1 — Rappel du point de fonctionnement.

et a été évaluée expérimentalement a environ 353 K. Le point de fonctionnement est résumé
dans le tableau 5.1.

5.2 Méthode numérique

5.2.1 Domaine de calcul et maillage

La figure 5.2 présente le domaine de calcul utilisé pour les simulations LES. Il comprend
I’arrivée d’air avec le plénum, le swirler, la chambre de combustion et enfin la tuyére en sor-
tie. Le maillage retenu est trés similaire au cas précédent et comporte 63 millions de mailles
correspondant & 11 millions de noeuds. Il est raffiné dans la région proche de l'injection de
carburant et dans toute la zone d’expansion du jet swirlé. La taille caractéristique des plus
petites mailles est de 'ordre de 0.08 mm.
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5.8. Topologie et validation de ’écoulement diphasique non réactif

Sortie (Pression
atmosphérique)

|

60 cm

/

Entrée d'air avec le débit
imposé

v

Figure 5.2 — Visualisation du domaine de calcul et du maillage.

5.2.2 Conditions limites et modéles utilisés

Les conditions limites sont quasiment identiques au cas précédent et sont détaillées en
Fig. 5.2. Les parois de la chambre de combustion et le plan d’injection sont traitées avec des
conditions de murs non glissants sans loi de paroi. Le schéma numérique utilisé ainsi que
la méthode d’injection sont également similaires & ceux employés pour la configuration non
swirlée (Section 4.2.2). Le modéle de sous-maille SIGMA est utilisé en raison du mouvement
de rotation de I’écoulement (Section 2.7).

Enfin, la cinétique chimique employée pour la combustion du n-heptane est la chimie
réduite a 2 étapes et 6 espéces (25 CTH16 _DP) décrite en Section 4.2.3. Les principaux
parameétres numériques sont répertoriés dans le Tableau 5.2.

Paramétres numériques

Schéma convectif TTGC : O(3) en espace et en temps [41]
Schéma diffusif Opérateur 2A

Modéle de sous-maille SIGMA [131]

Viscosité artificielle Modeéle de Colin : ¢ = 0.01, ) = 0.005

Tableau 5.2 — Paramétres numériques pour AVBP.

5.3 Topologie et validation de I’écoulement diphasique non réactif

La topologie de I'écoulement & froid est décrite sur la Fig. 5.3 qui montre les lignes de
courant du champ de vitesse moyenne dans une coupe longitudinale. Des champs moyens
de vitesse sont également représentés en Fig. 5.4. On retrouve les éléments caractéristiques
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Chapitre 5. Configuration swirlée et confinée

des écoulements swirlés : le jet swirlé génére une zone de recirculation centrale (IRZ) le long
de l'axe longitudinal, des recirculations externes (RZ) et des recirculations de coin (CRZ).
La présence de I'IRZ est due & un gradient de pression adverse dans la direction axiale. La
majeure partie de ’énergie cinétique turbulente est concentrée a 1’entrée de la chambre de
combustion a la sortie du swirler (Fig. 5.5) laissant apparaitre une zone centrale peu agitée
due a I'RZ.

Figure 5.3 — Topologie de I’écoulement non réactif.

La figure 5.6 montre des profils de la vitesse axiale moyenne du gaz par rapport a la
position radiale a quatre distances différentes de I'injecteur (indiquées sur la Fig. 5.4). Les
valeurs moyennes se révélent en trés bon accord (Fig. 5.6a) tout comme les valeurs RMS
présentées en Fig. 5.6b. Les profils de vitesse axiale sont typiques d’un jet annulaire swirlé
et exhibent deux pics qui s’écartent radialement lorsque Z augmente. Des vitesses axiales
négatives & Z = 0 mm attestent de la présence d’une zone de recirculation interne créée
par leffet du swirl. Le maximum est situé pour Z = 10 mm a R = 10 mm (45 m/s) et
diminue jusqu’a 32 m/s pour Z = 20 mm & R = 12 mm. Le minimum est situé au centre
avec des valeurs de -23 m/s & Z = 10 mm. Les profils de vitesse radiale sont présentées en
Fig. 5.7. Ces derniéres restent faibles (inférieures a 10 m/s) par rapport aux vitesses axiales
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5.8. Topologie et validation de ’écoulement diphasique non réactif

Figure 5.4 — Champs moyens de vitesse axiale, radiale et azimutale pour la phase porteuse. Cas non réactif.

(de lordre de 40 m/s). Elles deviennent plus importantes pour les positions axiales proches
de l'injecteur. Pour R < 10 mm, les vitesses demeurent trés faibles et sont générées par des
zones de basse pression dans la zone de recirculation interne. En dessous de Z = 25 mm,
les vitesses radiales a l'extérieur du jet (R > 15 mm) augmentent & nouveau et dénotent
la présence de la zone de recirculation externe, caractéristique de ce type d’écoulement.
L’accord entre la LES et les expériences reste une fois encore satisfaisant pour les valeurs
moyennes et RMS méme si on peut noter une légére dissymétrie dans les expériences qu’on
ne retrouve pas dans la simulation.

La phase dispersée est validée par comparaison avec les expériences en terme de vitesse
et de taille de goutte. Les figures 5.8 et 5.9 montrent ainsi les profils de vitesse axiale et
radiale de goutte classées par taille. Comme pour le cas précédent, trois classes de gouttes
sont différenciées selon leur diamétre : 0-20 pm ; 20-40 pm ; 40-70 pm. Un accord satisfaisant
est observé entre les expériences et la LES. Contrairement au cas non swirlé, on observe que
la distribution en terme de taille de goutte est assez uniforme, c’est pourquoi chaque classe
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Figure 5.5 — Champ d’énergie cinétique turbulente dans un plan vertical. (Exp.)
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Figure 5.6 — Profils radiaux de vitesse aziale (a) moyenne et (b) RMS ¢ Z = 15 mm, Z = 25 mm, Z = 35 mm
et Z = 45 mm pour la phase porteuse; (+) Exp.; (- -) LES. Cas non réactif.

de goutte est représentée sur un graphe différent. Les gouttes de petites tailles (Fig. 5.8a)
présentent une vitesse axiale plus élevée car elles se comportent comme des traceurs et sont
entrainées par le jet d’air. On observe la tendance inverse pour la vitesse radiale, & savoir
que la vitesse radiale des grosses gouttes est plus importante que pour les gouttes de petite
taille. Cela s’explique par le fait que celles-ci sont peu influencées par le jet d’air swirlé qui
présente des vitesses radiales faibles en comparaison de la vitesse des gouttes a la sortie de
I'injecteur. La distribution en taille de goutte est également correctement reproduite comme
le montrent les histogrammes de taille de goutte a diverses positions montrés en Fig. 5.10.
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5.4 Validation de I’écoulement diphasique réactif

Dans cette section, I’écoulement réactif gazeux ainsi que le spray sont décrits et validés en
vue de 'analyse de la structure de la flamme. Comme on peut le voir sur les Fig. 5.11 et 5.12,
les comparaisons des vitesses entre les expériences et la LES sont encore trés satisfaisantes,
aussi bien pour les valeurs moyennes que pour les RMS. L’impact de la flamme sur la
vitesse de la phase porteuse est important sur les deux composantes radiale et axiale. En
effet, méme si les profils possédent la méme forme que pour le cas non réactif, I’expansion
des gaz chauds entraine une augmentation significative de la vitesse axiale qui conserve des
pics supérieurs a 40 m /s en aval de 'injecteur. De méme, les vitesse radiales sont augmentées
avec des valeurs maximales pouvant atteindre 20 m/s.

5.5 Analyse de la structure de lamme

Cette section est consacrée a l'analyse de la structure de flamme et sa stabilisation. La
figure 5.13 montre une comparaison qualitative des expériences avec la LES. Dans les deux
cas, la flamme posséde une forme caractéristique en "M" typique de ce genre de brileur
aéronautique [137]. Elle peut étre décomposée en deux régions relativement distinctes du
front de flamme : une branche exterieure du M (B), de forme conique, fortement plissée
et stabilisée a une distance fluctuante et non nulle du plan d’injection (Fig. 5.13), et une
branche interne en forme de V (C), située au coeur de la zone de recirculation interne. La
zone (A) correspond & la région non réactive en amont de la zone réactive (B). La branche
(B) est détachée a environ Z = 20 mm en aval de l'injecteur tandis que la branche centrale
(C) est positionnée a environ Z = 35 mm). Dans la LES, cette hauteur est légérement

131



Chapitre 5. Configuration swirlée et confinée

Z=35mm Z =35 mm
50 50
it fﬁﬂwmm L. mum-xh i ot R s R A
g ones TN s g QAR T A
E ~
- Z=25mm E Z=25mm
250 i R 250 \
Y ERrer (LT oY T I ‘O AR ERA Y ST
<] EFTL L ol ey TR o Ll Y el : . AWt g a s
° 0;“‘%“3{}“ “'Emm“ﬁmm“miﬂ.ﬂ i “%m‘ % O‘ID@TM h .w_m!'@@,mmﬁmmmmﬂ'@wpm “mi'?ﬁwmm
¢ inig! , 9
E Z=15mm ﬁ Z=15mm
550 A "VQ'JIV'&IV-“ éSO
m"l £l J'm i gmy ] " m
e (L . . 4! mﬂﬂm
0 mmwm&.‘“ Sy m%--m..‘,m“s}‘ RS e ateen OAmInw'l'*"“l“l"f@%f * yh”mﬂmmmmmmﬂlmqq 4 e
TTRpeRTT!
=30 =20 —1(_) 0_ 10 20 30 =30 =20 -10 0 10 20 30
Radial coordinate (mm) Radial coordinate (mm)
(a) (b)
Z =35mm
50
- Opm‘ﬂlﬁlmwﬂwmw‘f““'ﬁ'@%@mamﬂ - s[i‘hm@mw@"@wﬂwmmm@'ﬁw!m
-E 1
E Z =25 mm
250 _
o LT, FPPTTT LLLIY PO T
3 0 groset PP Ragy,, mmﬁa@mdlai'tﬁ‘!'wmww RS S
>
] ) Z =15 mm
X 50
< op W iflng, . apibiAfguag,
o memenet¥ Wy et AT e,
-30 =20 =10 0 10 20 30
Radial coordinate (mm)
(c)

Figure 5.8 — Profils radiauz de vitesse aziale des gouttes (a) 0-20 pm; (b) 20-40 nm ; (¢) 40-70 pm a
Z =15mm, Z = 25 mm et Z = 35 mm; (0) Exp.; (A) LES. Les barres d’erreur sont proportionnelles
auz valeurs de RMS mesurées. Cas non réactif.

sous-estimée d’environ 5 mm pour les deux zones réactives, ce qui est cohérent avec les
différences déja observées pour le cas non swirlé.

5.5.1 Distribution de richesse
Un champ de vapeur de carburant (Fig. 5.14) montre que le carburant gazeux est princi-

palement présent dés la sortie de 'injecteur et atteint des valeurs relativement importantes
correspondant & une richesse maximale d’environ 6. Cela est dii au fait que la température
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Figure 5.9 — Profils radiauz de vitesse radiale des gouttes (a) 0-20 nm ; (b) 20-40 nm; (c) 40-70 ym a
Z =15mm, Z = 25 mm et Z = 35 mm; (O) Exp.; (A) LES. Les barres d’erreur sont proportionnelles
aux valeurs de RMS mesurées. Cas non réactif.

initiale des gouttes est de 353 K, proche de la température humide de 370 K pour ces condi-
tions, ce qui conduit & leur évaporation trés rapide dés la sortie de l'injecteur. Plus en aval,
la vapeur de carburant a déja été majoritairement consommée et laisse place aux gaz brilés
comme on peut le voir sur la Fig. 5.15. La pré-évaporation peut étre quantifiée avec des
histogrammes normalisés de la richesse gazeuse pour les régions (A), (B) et (C) représentées
en Fig. 5.16. La Fig. 5.13 montre la localisation des sondes utilisées pour les histogrammes.
Comme déja observé, la richesse atteint des valeurs trés élevées et clairement au-dessus de
la limite d’inflammabilité riche (¢, ~ 4) dans la région (A), expliquant ainsi le détachement
de la flamme. Au niveau du point de stabilisation de la branche externe (B), la richesse
diminue et prend des valeurs plus proches de I'unité. A cet endroit se mélangent également
des gaz briilés issus de la zone de recirculation interne et de l'air froid expliquant ainsi le
second pic présent a ¢ = 0.4. Enfin, dans la région (C), la distribution de richesse présente
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Figure 5.10 — Histogrammes de taille goutte ¢ Z = 10 mm et Z = 35 mm pour différentes positions radiales.
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Figure 5.11 — Profils radiauz de vitesse aziale (a) moyenne et (b) RMS & Z = 15 mm, Z = 25 mm et
Z = 85 mm pour la phase porteuse; (+) Exp.; (- -) LES. Cas réactif.
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Figure 5.12 — Profils radiauz de vitesse axiale (a) moyenne et (b) RMS ¢ Z = 15 mm, Z = 25 mm et
Z = 85 mm pour la phase porteuse; (+) Exp.; (- -) LES. Cas réactif.

35 mm
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LES

2e+08

OH-PLIF - Exp.

Figure 5.13 — Champ instantané LES de température (gauche) et image OH-PLIF obtenue expérimentale-
ment (droite). Les carrés blancs représentent la position de sondes utilisées dans la LES.

un premier pic situé a environ ¢ = 0.3 et un second pic situé autour de I'unité. Le premier
est di a la présence de gaz brilés piégés dans la zone de recirculation interne. Le second
pic est lié & la vapeur de carburant non consommée par la flamme externe (B), capturée
dans la zone de recirculation interne qui permet la formation de la flamme centrale.
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Chapitre 5. Configuration swirlée et confinée
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Figure 5.14 — Champ instantané LES de fraction massique de vapeur de carburant.

5.5.2 Régimes de combustion

La figure 5.17 montre un champ d’indice de Takeno défini comme au Chapitre précédent
(Section 4.5.3 Eq. 4.10) avec deux isocontours de richesse (¢ = 1 et ¢ = 10). Celui-ci révele
une structure de flamme dominée principalement par de la combustion non-prémélangée.
Une zone de flamme prémélangée, moins puissante, est aussi visible coté air de la flamme
non-prémélangée. Ce front est di a la vapeur de carburant présente a l'extérieur de la
flamme, issue des gouttes I'ayant traversé, mais qui reste en faible concentration. Comme
il a été évoqué précédemment, 1’isocontour de richesse ¢ = 10 est situé juste en aval de
I'injecteur. Cette richesse excessive par rapport a la limite d’inflammabilité haute qui est de
¢ ~ 4 délimite le point de stabilisation des branches externes (B). Selon 'indice de Takeno,
la branche interne (C) consiste en une flamme de diffusion bralant a la stoechiométrie.
Un scatterplot de la température en fonction de la fraction de mélange dans les deux
zones réactives est représenté en Fig. 5.18a et 5.18b. Les points sont différenciés suivant
I'indice de Takeno. Dans la zone (B), la combustion est partiellement prémélangée comme
I’atteste le grand nombre d’états représentés dans I'espace de phase. La part de combustion
non prémélangée est nettement plus significative dans la zone (C). Dans les deux cas, la
température maximale est observée au niveau de la fraction de mélange stoechiométrique

(24 = 0.062).
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5.6. Conclusion et perspectives
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Figure 5.15 — Champ instantané LES de fraction massique de CO,.

5.6 Conclusion et perspectives

Les deux études réalisées d'une part sur les configurations de flamme jet et d’autre part
sur la flamme swirlée diphasique, ont permis une meilleure compréhension de la structure
de flamme diphasique. Le role prépondérant de la phase liquide et de son évaporation
sur la structure de flamme a été mis en évidence, notamment au niveau des différents
régimes de combustion présents. Contrairement aux flammes purement gazeuses, le régime
de combustion non prémélangée est beaucoup plus représenté dans ce type de brileur
diphasique, caractéristique des briileurs aéronautiques. Ce genre de calcul a pu étre réalisé
sans modéle de combustion turbulente pour des configurations a 1’échelle de laboratoire,
néanmoins il est nécessaire de pouvoir modéliser ce type de flammes avec des maillages
moins raffinés. Aujourd’hui, les flammes de diffusion sont en général modélisées avec des
approches tabulées en LES. En effet, 'approche de "flamme épaissie" développée pour
les lammes prémélangées n’est pas directement applicable pour les flammes de diffusion.
Cependant, il serait trés utile de disposer de cette approche, qui présente des nombreux
avantages (Section 1.2.3), pour les flammes diphasiques. C’est pourquoi, la derniére partie
de ce manuscrit est consacrée au développement d’un modéle de combustion turbulente pour
les flammes de diffusion en LES, compatible avec I’approche TFLES décrite en Section 2.8.3.
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Chapitre 5. Configuration swirlée et confinée
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Figure 5.16 — Histogrammes de richesse gazeuse dans les différentes régions de la flamme.
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Figure 5.17 — Indice de Takeno (diffusion en noir, prémélange en rouge) et isocontours de richesse gazeuse.

Les gouttes sont colorées par leur taille.
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5.6. Conclusion et perspectives

(a) (b)

Figure 5.18 — Scatterplot de température en fonction de la fraction de mélange (a) pour la zone (B) et (b)
pour la zone (C).
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L’étude du brtleur KIAI diphasique dans les Chapitres 4 et 5 a mis en évidence la
présence de régimes de combustion prémélangés et non prémélangés. Ces deux régimes de
combustion correspondent a des structures de flamme trés différentes, qui interagissent
également différemment avec I’écoulement.

Les flammes de diffusion sont présentes dans certaines applications spécifiques ou le
mélange, méme partiel, des réactifs avant combustion est indésirable ou impossible. Dans
le domaine spatial par exemple, les flammes H2 — O, sont toujours attachées du fait de la
forte réactivité de ce mélange, et sont donc de vraies flammes de diffusion. Ces flammes
sont également recherchées dans certains procédés industriels (par exemple dans les fours
verriers) pour leur rayonnement important du fait de leur température maximale élevée,
qui permet des transferts thermiques relativement uniformes sur les trés grandes surfaces
que peuvent représenter les bains de verre. Dans le cas présent, le prémélange est retardé
par le combustible liquide qui doit s’évaporer et des flammes de diffusion sont observées.

Le but de cette partie est de rappeler les principales caractéristiques des flammes non
prémélangées (Chapitre 6) pour déduire une approche de modélisation des flammes turbu-
lentes au Chapitre 7.
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Bien que la plupart des applications industrielles courantes implique des régimes d’écoule-
ments turbulents, I’étude des flammes laminaires est primordiale dans la mesure ot celles-ci
permettent de comprendre I'interaction de la combustion avec un écoulement turbulent. La
structure des flammes de diffusion laminaire est généralement étudiée a partir de configura-
tions génériques de flamme a contre-courant (Fig. 6.1). Deux solutions pseudo-1D peuvent
étre définies, correspondant & une flamme non étirée instationnaire (Unsteady Unstrai-
ned (UU)) ou une flamme étirée stationnaire (Steady Strained (SS)).

Dans le premier cas (UU), une flamme de diffusion s’établit dans un volume au repos,
ol le carburant et I'oxydant sont initialement séparés (Fig. 6.1a). Pour subsister, la flamme
s’élargit au cours du temps. En guise d’illustration, une flamme de diffusion 1D est calculée
avec AVBP. La configuration et les conditions limites sont présentées en Fig. 6.2. Initiale-
ment, 1’écoulement est au repos et une flamme de diffusion calculée avec CANTERA est
placée au centre du domaine. La Fig. 6.3 montre I’évolution de la flamme de diffusion a
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

FUEL

Reactants diffusion
z /
(%)
[=]

Reactants diffusion

OXIDIZER

(a)
Figure 6.1 — Schémas des configurations (a) (UU) et (b) (SS).

partir du champ de température, a deux instants donnés. Dans ce cas, la flamme consomme
de fagon graduelle les réactifs qui diffusent vers la zone de réaction et la vitesse de I’écoule-
ment reste quasiment nulle. Par conséquent, la flamme s’épaissit continuellement. Au bout
d’un certain temps, celle-ci va atteindre les bords du domaine pour finalement s’éteindre
une fois tous les réactifs consommeés.

SYMETRIE

0, Pas d’écoulement CH,

SORTIE
JILIHOS

SYMETRIE

Figure 6.2 — Illustration de la configuration (UU) : schéma et conditions limites de la configuration calculée
avec AVBP.

Dans le second cas (SS), un écoulement a contre-courant est introduit afin de compenser
le transport diffusif et conduit & une solution stationnaire (Fig. 6.1b). L’écoulement & contre-
courant résulte de I'impact de deux jets opposés contenant respectivement du carburant et
de l'oxydant, et est caractérisé par un plan de stagnation, généralement différent du plan
stoechiométrique ou la flamme est positionnée. La structure de flamme dépend alors d’un
paramétre additionnel, a savoir I’étirement A défini comme le gradient de vitesse dans le
plan tangent a la position de la flamme. Dans un écoulement réactif, celui-ci n’est pas
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Figure 6.3 — Illustration de la configuration (UU) : Champ de température & deux instants donnés.

constant du fait de la variation de masse volumique p, mais il peut étre caractérisé a partir
de quantités globales avec :

w L Up 1 U

AN~ 7 (6.1)
ol ur et up sont respectivement les vitesses d’injection de carburant et d’oxydant, et L
est la distance entre les deux plans d’injection. La structure d’'une flamme de diffusion
dans I’espace physique est schématisée en Fig. 6.4. Le pic de température est localisé a la
stoechiométrie et diffuse vers le carburant et 'oxydant frais. Ces deux exemples illustrent
bien le fait que contrairement aux flammes prémélangées, les flammes de diffusion ne se
propagent pas et ne possédent pas d’épaisseur intrinseque. Leur structure interne dépend
de I’écoulement et plus particuliérement de I’étirement local.

La configuration académique de flamme & contre-courant a souvent été étudiée, aussi bien
par les numériciens que les expérimentateurs, car elle permet 1’étude détaillée de la struc-
ture d’'une flamme de diffusion pure dans une région bien déterminée avec des conditions
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\K'IReaction rate
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Figure 6.4 — Structure d’une flamme de diffusion dans l’espace physique.

limites bien définies. Une description détaillée des différentes configurations de flamme a
contre-courant étudiées expérimentalement est fournie par Tsuji [184]. On peut notamment
citer les travaux fondamentaux de Potter et Butler [95], repris et améliorés par Pandya et
Weinberg [134] portant sur le développement de méthodes optiques pour étudier la structure
des flammes de diffusion, et plus particuliérement les limites d’extinction. De nombreuses
études numériques ont également été réalisées sur ce sujet et il serait impossible de toutes
les citer. Sung et al. [181] montrent expérimentalement et numériquement que ’épaisseur
de la flamme est inversement proportionnelle & la racine carrée de I’étirement dans le cas
d’une flamme de diffusion méthane/oxygéne-azote a 1 bar. Brown et al. [28| retrouvent
ce résultat pour des flammes de diffusion H2/air en faisant varier les taux de dilution.
Balakrishnan et al. [9, 8] ont réalisé une étude numérique traitant I'influence de la pres-
sion (0.25-10 bar) sur les limites d’extinction et d’allumage des flammes de diffusion a
contre-courant H2/02 avec des chimies réduites et détaillées. Il observe ainsi que 'étire-
ment critique conduisant a ’extinction augmente rapidement lorsque la pression augmente.
Williams [205] montre que le taux d’étirement correspondant a l'extinction est influencé par
le transport moléculaire. Im et al. [84] analysent la réponse de la flamme & contre-courant
a un étirement oscillant. Des études plus récentes ont été réalisées avec des carburants
complexes JP-8 en chimie réduite et détaillée [45]. Ribert et al. [157] répertorient de fagon
relativement compléte les études réalisées sur les flammes de diffusion & contre-courant.

6.1 Structure d’une flamme de diffusion laminaire stationnaire étirée

On considére une chimie globale irréversible a une étape du type :

veF + 100 = vpP (62)
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6.1. Structure d’une flamme de diffusion laminaire stationnaire étirée

avec vy les coefficients stoechiométriques liés a chaque espéce. On fait ensuite 'hypothese
que la chaleur massique de chaque espéce k, notée C'py, est la méme et qu’elle est indépen-
dante de la température. On considére des nombres de Lewis Le unitaires pour des raisons
de simplification bien que les principales propriétés démontrées ci-aprés restent valables
dans le cas général. La pression thermodynamique est considérée constante. Les équations
d’équilibre de fractions massiques d’espéces et de température s’écrivent :

8pYF .
(puYr) = V. Y, .
5 + V.(puYp) =V (C’pLeFV F) +wp (6.3)
(9,0Yo A .
(puYp) = V. Y, 4
5 + V.(puYp) =V (CpLeOv o) + swr (6.4)
opT A Q .
P v () =V. [ 2vr) - % .
5 +V.(pul) =V (va ) prp (6.5)

avec s = (voWo)/(vrWF) le rapport stoechiométrique, wp le taux de consommation du fuel
et  la quantité de chaleur dégagée par la combustion d’une unité de masse de carburant.

6.1.1 La fraction de mélange

En faisant I'hypothése que toutes les espéces k diffusent de la méme fagon (Lep = Le)
et que la diffusion thermique est équivalente a la diffusion moléculaire (Le = 1), par com-
binaison des équations 6.3, 6.4 et 6.5, il est possible d’obtenir une unique équation de
convection-diffusion sans terme source réactif :

(6.6)

dpz  Opuz 0 0z
W—F or Oz (pD(‘?x)

ol z est un scalaire passif solution d’'une équation de transport sans terme source. La
définition de z n’est pas unique et on peut utiliser par exemple :

C,T c,T
20 =8Yr — Yo 2 = %—i—YF ZQIS%—’_YO (6.7)

En combinant zg, z; et zo de fagon a ce que les conditions limites soient les mémes (par
exemple entre 0 et 1), toutes ces définitions sont équivalentes. Par exemple, en utilisant les
conditions limites connues du coté de 'oxydant et du combustible, on trouve :
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

SYF - Yo + Yg
= 6.8
: sYP+Y§ (6.8)

o Y2 et Y sont respectivement les fractions massiques de combustible et d’oxygéne a
I'injection. De cette facon, z vaut 1 du coté de 'entrée du combustible et 0 du coté de
I'injection de 'oxydant. z est aussi appelé fraction de mélange car il caractérise le mélange
non réactif de carburant et d’oxydant. La fraction de mélange peut étre exprimée sous une
autre forme, introduisant la richesse P :

1 Yr Yo
= [(¢p£ -9 .
’ 1+¢<¢Y£ Y;;*) &)

avec ¢ = sY/YJ. La fraction de mélange a la stoechiométrie z; est obtenue pour sYr = Yp :

1

Zst

La fraction de mélange définie par 'Eq. 6.8 présente des limites dans la mesure ou
elle n’est plus un scalaire passif pour des flammes réelles ou des effets de dissociations et
de diffusion préférentielle apparaissent. C’est pourquoi on utilise plus généralement une
fraction de mélange définie a partir de la fraction massique des atomes et non plus des
espéces, suivant la définition de Bilger [15] :

Nspec N,

b= Z%’ZWJ’%; (6.11)
i=1  j=1 J

ol n;; est le nombre d’atomes de I’élément 7 dans ’espece j et N, est le nombre total
d’atomes. 7; représentent les poids, avec les valeurs 7o = 2/We, vy = 1/(2Wg) et vo =
—1/Wo selon Bilger. 3 est alors normalisé par la valeur pour 'oxydant fo et la valeur pour
le combustible Sr afin d’obtenir la fraction de mélange z :

_ B-bo
Br — Bo
Cette définition est retenue dans toute la suite. La fraction de mélange constitue la

base de la théorie des flammelettes car elle permet de réduire le nombre de variables dont
dépendent les fractions massiques et la température de sorte que :

z

(6.12)

Y, = Yi(t, 2(t)) T = T(t, 2(t)) (6.13)
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6.1. Structure d’une flamme de diffusion laminaire stationnaire étirée

Physiquement, cela signifie que pour un étirement donné, la structure de la flamme
est localement monodimensionnelle et qu’elle ne dépend que du temps et de la coor-
donnée normale & la flamme [146]. Cette hypothése est vérifiée pour des écoulements
multidimensionnels dés lors que la flamme est suffisamment mince comparé aux longueurs
caractéristiques de 1’écoulement. Elle simplifie grandement le probléme puisqu’elle permet
de découpler le probléme de mélange qui consiste a déterminer la fraction de mélange
z(x,t) et le probléme de la structure de flamme qui repose sur la recherche de Yi(z,t) et

T(z,1).

6.1.2 Equation de flamelette

La structure de la flamme peut étre décrite en résolvant les équations de diffusion-réaction
dans I'espace de z, obtenues aprés le changement de variable (z,t) — (z,7) :

ov 0?W
— — == =W 6.14
Po ~PXgE =W (6.14)
ou W désigne un scalaire (température et fraction de mélange) et x = D(9z/0z)? représente
le taux de dissipation scalaire. La dépendance en temps dans ’espace de z peut étre négligée

pour des chimies rapides de sorte que I’'Eq. 6.14 peut s’écrire :

P
~ X = W (6.15)

En dehors de la zone de réaction, wy = 0 et les variables de la flamme deviennent des
fonctions linéaires de z. Dans la zone de réaction, et pour une chimie donnée, les variables
de flamme sont des fonctions de z & un seul parameétre, a savoir le taux de dissipation
scalaire y. Ainsi, le taux de dissipation scalaire xy paramétrise I’équation et sa connaissance
permet sa résolution directe dans I'espace de z.

Solution de Burke et Schumann [30]

Pour un étirement donné, une solution simple de I’équation 6.15 est la solution de Burke
et Schumann [30]. Cette solution repose sur I’hypothése de chimie irréversible infiniment
rapide. La conséquence directe de cette hypothése est que la flamme est infiniment mince, et
donc que les variables de la flamme sont toutes des fonctions linéaires de z. Cette hypothése
correspond & un nombre de Damkohler infini. La chimie infiniment rapide implique que le
combustible et 'oxydant ne peuvent pas coexister, autrement dit "mixed is burnt", et on
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

peut écrire que Yo = 0 du coté du combustible (z > z4) et Yp = 0 du coté oxydant
(z < zg). A partir des relations 6.8 et 6.9, on en déduit les expressions de la température
et des fractions massiques en fonction de la fraction de mélange z de part et d’autre de la
flamme.

Yp(z) = YR
Yo(Z) =0
2> 2 Y2 1-— 6.16
! T(z):zTg+(1—z)T8—l—QFzst - (6.16)
-~ s Cp 1— Zst
((l) %,—/
\ (b)
)
YF(Z =
Yo(z) =Y5(1 - &)
< Zs Y2 6.17
A T(z)=zTp + (1-2T5 + QCFZ (6.17)
@ ——
\ (b)

ott TP et TE sont les températures du coté de 'oxydant et du combustible, Y2 et Y§ sont
les fractions massiques de combustible et d’oxydant et @) est la chaleur de combustion.
Les termes (a) et (b) des Eq. 6.16 et 6.17 représentent respectivement la température
de mélange entre le combustible et 'oxydant (ligne de mélange) et la température due a
la réaction chimique. La forme de ces solutions dans 'espace de fraction de mélange est
représentée en Fig. 6.5. L’espace grisé correspond a ’ensemble des états possibles du milieu.
La température de flamme adiabatique est obtenue pour z = z :

QY 1 QY2
Tog = 2T + (1 — 2)TS + L2y = —— (T + T30 + 6.18
d tt p ( t) O Cp t 1+¢ F O Cp ( )

Chimie non infiniment rapide

Lorsque la chimie n’est plus infiniment rapide, la structure de la flamme est plus complexe
et dépend de ’écoulement via la dissipation scalaire y,. On introduit alors le nombre de
Damkohler (Section 1.2.3 Eq. 1.6) qui permet de comparer les échelles de temps liées a la
chimie 7. et au mélange 7y, évalué ici comme 1/y :

1
Da="t~ ~ (6.19)
Te XstTe
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6.1. Structure d’une flamme de diffusion laminaire stationnaire étirée
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Figure 6.5 — Solution de Burke et Schumann. Extrait de [146].

Les équations et résultats des sections précédentes restent valables pour le cas de la chi-
mie non infiniment rapide, dans la limite des nombres de Damkdhler élevés correspondant
aux valeurs d’étirement faible. La Fig. 6.6 illustre la déviation induite par la chimie finie
sur la réponse du dégagement de chaleur total lorsque I'étirement augmente. Cela se tra-
duit par une modification de la structure de flamme en z illustrée sur la Fig. 6.7 par les
lignes pointillées. La température maximale est inférieure a celle obtenue pour une chimie
infiniment rapide.

6.1.3 Solution compléte

La résolution compléte de la flamme de diffusion dans l'espace physique nécessite de
résoudre, en plus de ’équation de flammelette, I'équation de transport pour la fraction de
mélange z (Eq. 6.6). Pour chacune des deux configurations ((UU) et (SS)), cette équation
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uoyoUYX]

|
I Effets liés a la chimie finie
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X st (ou de maniere équivalente, A )

Figure 6.6 — Tauz de consommation d’une flamme de diffusion en fonction de la dissipation scalaire (ou de
maniére équivalente a ’étirement ou & l'inverse du nombre de Damkdohler 1/Da pour une chimie infiniment
rapide (noir) et une chimie lente (rouge).

a une solution analytique de la forme :

Cas (UU) :

2 t) = % {1 -, <;§%>} (6.20)

Cas (SS) :

(6.21)

ou la variable d’"Howarth-Dorodnitzyn &(z) = f;t p/pstdx (Uindice st référe a la stoechio-
métrie) permet de prendre en compte la variation de masse volumique au travers de la
flamme [116]|. Dans les équations 6.20 et 6.21, D désigne la diffusivité moléculaire égale
a la diffusivité thermique et Ay = (1/p)(0pu/0x)s représente l'étirement évalué a la
position de la flamme. Ces équations montrent que les flammes instationnaires non étirées
et stationnaires étirées ont des structures similaires dans ’espace de z, avec une équivalence
entre 2v/t et \/2/A.
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Temperature
[]: possible states
TQ"
Mixing line
0 Zat 1 Z
Equilibrium lines Y0
Fuel mass Mixing line
fraction
0 Zst 1 z
Mixing line
yoO
Equilibrium line
Oxidizer mass
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Figure 6.7 — Effet de la chimie non infiniment rapide sur la structure de flamme en z. Adapté de [1/6].

6.2 Quantités d’intérét pour ’analyse des flammes de diffusion

Dans I'espace de fraction de mélange, ’'Eq.6.15 montre qu'une flamme de diffusion résulte
d’un bilan diffusif-réactif, le transport étant inclus dans z. Méme si les flammes de diffusion
n’ont pas de vitesse ou d’épaisseur intrinséques, quelques propriétés intéressantes peuvent
étre déduites des équations précédemment décrites.
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

6.2.1 Epaisseur de flamme

On peut définir une épaisseur de flamme a partir de z, qu’on appelle I’épaisseur ther-
mique dy,, évaluée a partir du gradient de fraction de mélange au niveau de la flamme :

Ot = (%) h (6.22)

st

En effet, si on repart de la définition dy, = (1/Ay,)/(0T/0x) ™, et en utilisant la propriété

T =T(z), on en déduit :
o (L OTO\T (02) 62
"\ Ay 02 0z Ox '

En utilisant les expressions 6.20 et 6.21, on obtient :

Cas (UU) :
S = Vm Dt (6.24)

Cas (SS) :

S = /7D /2A (6.25)

L’équation 6.24 retrouve bien le fait que I’épaisseur d’une flamme (UU) augmente avec
le temps t. Par contre, elle diminue lorsque 1’étirement augmente (Eq. 6.25).

L’épaisseur de réaction J, correspond a l’épaisseur de la zone réactive et est estimée
a partir de considérations asymptotiques [116] :

8 ~ 6 Da~ /1) (6.26)

ou vy = Vr + Vo est la somme des coefficients stoechiométriques.

6.2.2 Taux de dissipation scalaire x

Le taux de dissipation scalaire x joue un roéle fondamental dans le mélange turbulent
car il représente le taux de croissance des fluctuations d’une espéce passive, c¢’est-a-dire
Iefficacité du mélange a petite échelle. Il est défini de la facon suivante :

x = D(Vz)? (6.27)
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6.2. Quantités d’intérét pour l'analyse des flammes de diffusion

ou D représente la diffusivité moléculaire. La compréhension détaillée de la dissipation
scalaire est importante d’une part pour sa signification physique comme on ’a souligné
ci-dessus et, d’autre part, pour son role direct dans la modélisation du mélange turbulent.
La dissipation scalaire y caractérise ainsi I'intensité des flux d’espéces vers la flamme. Par
analogie, la dissipation scalaire joue le méme role pour la fraction de mélange que la dissi-
pation d’énergie cinétique turbulente ¢ pour la vitesse. Elle est directement proportionnelle
a I’étirement A. Dans le cas des flammes a contre-courant, on a :

Xst = %exp[—Z(erf_l(l —224))7] (6.28)

Un taux de dissipation scalaire élevé peut causer un apport de réactifs trop important
par rapport a la capacité de la flamme & les consommer entrainant ainsi I’extinction de la
flamme par refroidissement. Il existe donc pour chaque flamme de diffusion une dissipation
scalaire critique d’extinction x, qui dépend de la cinétique chimique et de la diffusivité des
espéces.

6.2.3 Taux de dégagement de chaleur ()

Une autre quantité primordiale est le taux de dégagement de chaleur total défini par
I'intégrale du taux de consommation wy au travers de la flamme. Pour une flamme de diffu-
sion, et par analogie au taux de consommation dans le cas de la combustion prémélangée,
cette quantité est représentée par l'intégrale du taux de consommation Qy définie comme :

. +OO

o

En utilisant I’équation de I’énergie Eq. 6.15, ce taux de dégagement de chaleur total peut

étre évalué comme :
. oT oT 0z
= (G0 - 5:0) [ (32),
— —pQY2\/Dxu (6.30)

La méme opération peut étre appliquée a n’importe quelle espéce chimique. Dans les
flammes de prémélange 1D, ce taux est proportionnel a la vitesse de lamme et ne dépend
que de la richesse. Pour les flammes de diffusion, ce taux est directement lié a la dissipation
scalaire et a la diffusivité [116]. Comparé aux flammes prémélangées pour lesquelles 1'étire-
ment introduit une légére correction linéaire a la vitesse de flamme, la dissipation scalaire
controle directement le taux de consommation de la flamme de diffusion. C’est pourquoi
ces derniéres sont plus sensibles aux conditions locales de 1’écoulement.
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

De plus, et contrairement aux flammes de prémélange, aucun paramétre chimique
n’apparait dans le taux dégagement de chaleur total : tant que la flamme reste mince (pour
pouvoir utiliser les conditions limites linéaires en z), i.e dans la limite de haute énergie
d’activation pour des nombres de Damkohler élevés, celui-ci n’est pas controlé par la chimie
mais par le transport diffusif et le mélange. Enfin, on peut noter la dépendance en richesse
globale au travers de zg.

Par analogie aux flammes prémélangées ou le taux de dégagement de chaleur est direc-
tement lié a la vitesse de flamme S, par :

Or = pC,SL(D)(TH(®) — To) (6.31)

ou Ty, and T, représentent respectivement la température des gaz briilés et des gaz frais, on
peut écrire pour une flamme de diffusion, dans le cas on Tp =T3 = T° :

~ pC,D T —T°

QO = 6.32
4 Oth, Zst(l—Zst) ( )

Dans les deux cas, le taux de consommation résulte du produit de la différence de tempé-
rature avec une quantité caractéristique du transport, Sy pour les flammes de prémélange
(qui varie en v/AD avec A la constante préexponentielle de la loi d’Arrhénius) et D/dy,
pour les flammes de diffusion.

6.3 Illustration en combustion méthane-air

Les propriétés décrites en Section 6.2 peuvent étre vérifiées dans le cas de flammes
a contre-courant pseudo-1D méthane/air calculées avec CANTERA. Les calculs sont ef-
fectués pour plusieurs étirements A allant de 20 s=! & environ 500 s~! qui correspond &
I’étirement d’extinction lorsque le carburant et l'air sont injectés a 300 K. La cinétique
chimique utilisée est la chimie réduite BFER* développée pendant la thése de Franzelli [63]
et présentée dans le Tableau 6.1. La différence avec le schéma BFER classique réside dans
le nombre de Lewis fixé a Le, = 1.65 et la constante préexponentielle de la loi d’Arrhénius
corrigée & A = 3.96 x 10'? (cm?®/mol/s) pour retrouver a la fois la bonne vitesse de flamme
et la bonne réponse a I’étirement en prémélange.

La cinétique chimique réduite BFER* a été validée dans le cas des flammes de diffusion
par comparaison avec le schéma détaillé GRI3.0 en termes de température adiabatique et
de dégagement de chaleur total (Fig. 6.8) pour différents étirements. Un bon accord est
observé entre les résultats obtenus pour les deux mécanismes cinétiques. L’évolution du
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6.3. Illustration en combustion méthane-air

Schéma CH4-AIR-2S-BFER [63]
Nombre d’espéces 6
2 Réactions R1) CHy + 1.5 02 — CO + 2 H>0
R2) CO + 0.5 H20 <> CO;
Facteur pré-exponentiel (R1) 3.96 x 10'2 em®/mol/s
Facteur pré-exponentiel (R2) 2.0 x 10® cm?®/mol/s
Energie d’activation (R1) 35500 cal /mol
Energie d’activation (R2) 12000 cal/mol

Tableau 6.1 — Description du schéma réduit 2S BFER*.

taux de dégagement de chaleur en fonction due I’étirement est similaire et la température
maximale est bien capturée, malgré de faibles écarts pour les valeurs de fraction de mélange
élevées. Une limite de la cinétique chimique réduite est qu’elle ne permet pas de capturer
précisément I'extinction qui fait intervenir des processus réactifs non pris en compte. Ainsi,
Iétirement d’extinction A, est plus petit dans le cas de la chimie détaillée (Ao, = 350 s‘l)
que dans le cas de la cinétique réduite (Ae,; = 450 s71). Cependant, la combustion est le
plus souvent dans un régime de grand Da, c’est-a-dire loin de I'extinction, et la cinétique
réduite sera utilisée dans la suite (sauf indication contraire).
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Figure 6.8 — Comparaison entre la chimie détaillée et la chimie réduite (a) du taux de dégagement de chaleur
total en fonction de létirement et (b) du profil de température dans l’espace de fraction de mélange pour
Uétirement A = 250 s—1).

L’épaisseur thermique et la température maximale des Fig. 6.9 et 6.10 permettent d’éva-
luer 'influence de I'étirement. Pour des étirements infiniment petits, la structure de la
flamme tend vers une solution ou l’épaisseur de la zone réaction est infiniment mince

159



Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

(Eq. 6.26) tandis que ’épaisseur thermique tend vers 'infini : la flamme tend vers la solu-
tion de Burke et Schumann dans I’espace de fraction de mélange. Le taux de consommation
tend également vers zéro car les flux diffusifs sont faibles du fait de la grande épaisseur
thermique. La température stoechiométrique est alors maximale. Lorsque 'étirement aug-
mente, I’épaisseur thermique de la lamme diminue, le taux de dégagement de chaleur total
augmente et la température maximale diminue. Le taux de dégagement de chaleur maximal
est atteint juste avant l’extinction, qui intervient brutalement pour A..; ~ 450 s~!. Durant
la phase précédant I'extinction, la flamme n’est plus contrélée par la diffusion mais rede-
vient contrélée par la chimie qui est le phénoméne limitant lorsque les flux diffusifs sont trés
grands. L’épaisseur thermique devient trés faible alors que la zone de réaction s’épaissit,
jusqu’a ce que I’équilibre de réaction diffusion ne soit plus maintenu.

0.025
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Oyn [m]
>

0.010 “a,

Teea,
Thens
0.005 .‘"-*"'A"-*-..‘--..A

0'0000 100 200 300 400 500
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Figure 6.9 — Evolution de l’épaisseur thermique avec l’étirement (SS).

6.4 Effets de la turbulence sur la lamme de diffusion et modélisations exis-
tantes

Comme pour les lammes de prémélange, I'effet principal de la turbulence sur les flammes
de diffusion est de les plisser, ce qui augmente la surface de flamme et par conséquent le
taux de dégagement de chaleur total. Cependant, comme on 'a vu précédemment, la tur-
bulence aura plus d’effets sur la structure de flamme via 1’étirement. Différentes approches
de modélisation existent en LES pour reproduire le comportement des flammes turbulentes
et ont été décrites dans le Chapitre 2. Néanmoins, dans le cas des flammes de diffusion tur-
bulentes, des modéles spécifiques ont été développés et sont briévement abordés dans cette
partie. Ceux-ci font I'objet de descriptions plus complétes dans les livres Williams [207] et
Peters [144]. L’objectif de tous ces modéles est identique et consiste a déterminer le taux de
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Figure 6.10 — Evolution de la température mazimale avec ['étirement (SS).

dégagement de chaleur total ) correct de la flamme. Les modéles présentés ci-aprés reposent
tous sur 'hypothése de flammelette, valide pour des nombres de Damkdohler élevés. Cette
hypothése permet de découpler la structure interne de la flamme, semblable & une flamme
de diffusion laminaire a un étirement donné, et le transport de la flamme déformée par les
structures turbulentes. La difficulté réside alors dans le couplage de ces deux problémes.

Les deux méthodologies les plus utilisées sont les méthodes PDF et les méthodes basées sur
la surface de flamme.

Modéle de Magnussen et Hjertager [120]

Il s’agit d’'un modele simple reposant sur des considérations phénoménologiques iden-
tiques au modeéle Eddy-Break-Up [176] pour les flammes de prémélange. Avec ce modéle,
le taux de réaction moyen du combustible est controlé par un temps caractéristique lié
au mélange turbulent défini comme le rapport entre I’énergie cinétique turbulente k et sa
dissipation € et la composition du mélange :

Yr
1+ s

Wp = Aﬁ%min }f/;, %/s, C

(6.33)

avec A et C' des constantes du modéle & ajuster, et s le rapport stoechiométrique. Dans ce
modéle, le taux de réaction est controlé par ’espéce chimique en défaut.
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Chapitre 6. Théorie et bases de la combustion non prémélangée

Modéle a scalaire passif

Le modéle a scalaire passif a principalement été développé par Bilger [13, 14| et Peters
[140, 141]. Il repose sur un modéle dit "local" décrivant la structure interne des flammelettes
a partir de la fraction de mélange et sur un modeéle dit "global" visant a déterminer respec-
tivement la moyenne et les fluctuations de fraction de mélange z et 2”2 dus a I'écoulement
turbulent a ’aide d’une équation de transport supplémentaire. Le couplage entre ces deux
modéles est alors réalisé via des fonctions de densité de probabilité P, normalisées.

La moyenne et la variance d’une fonction de la fraction de mélange F(z) telle que la
température ou les fractions massiques peuvent alors étre déterminées de la fagon suivante :

Flz) = /0 F(6)P, (¢, 2)d¢ (6.34)

() = / (F(€) — F)*P, (€, ) dé (6.35)

La difficulté réside alors dans la détermination de cette fonction de densité de probabilite.
La premiére méthode consiste & la présumer a partir de z et 22, le plus souvent par une
fonction S :

P,(z,z) = 27N — )t (6.36)

ol les exposants a(x), b(x) et la fonction B(a,b) sont donnés par les relations suivantes :

o= 52 =0-2)- 7] (6.37)
b= 1;23 [2(1 —3) - F} (6.38)
B(a,b) = /0 (1 - ) dx (6.39)

La fonction  est supposée reproduire correctement le comportement de la densité de
probabilité de z lorsque la valeur moyenne z est proche de 0 ou 1, ou autour de 0.5.
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6.4. Effets de la turbulence sur la flamme de diffusion et modélisations existantes

Modéle CMC (Conditional Momentum Closure)

L’approche CMC décrite en Section 2.8.2 est également utilisée pour modéliser les
flammes de diffusion turbulentes. Celle-ci consiste a filtrer les équations de transport d’es-
péces conditionnellement a la fraction de mélange z : (pYi|.=.«). Les fractions massiques
d’espéces filtrées s’écrivent alors :

= [ () (6.40)

ou les fractions massiques d’espéces filtrées conditionnées (ka|z*> pour une valeur de z*
donnée sont solutions d’équations de conservation pour chaque niveau de z*. Ces niveaux
doivent étre pris en nombre suffisant pour rester précis, ce qui méne & des cotits de calcul
trés élevés. Des méthodes comme "approche PCM (Presumed Conditionnal Momentum)
[191] ont été proposées afin de réduire ce coit en introduisant une tabulation des valeurs

pYMz*). Ce formalisme requiert également la description de la fonction de densité de

probabilité p(z*) qui est généralement présumée.

Transport de PDF

Les méthodes de transport de PDF [147] font partie des méthodes statistiques décrites
en Section 2.8.2. Le taux de réaction moyen wy, de 'espéce k est exprimé comme :

1 1 1
w_k:/ / / /wk(Yl,Yg,...,YN,T)p(Yl,Yz,...,YN,T)ledYg...dYNdT (6.41)
Y1 JY2 YNy JT

ou p(Y1,Ys, ..., Yn,T) désigne la probabilité jointe d’espéces et de température. Les taux
de réaction w; sont obtenus par des lois d’Arrhenius. L’avantage de cette approche est
sa généralité. Elle ne nécessite pas que I’hypothése de flammelette soit vérifiée et permet
en effet de prendre en compte des chimies complexes. La difficulté consiste a déterminer
p(Y1,Ys, ..., Yy, T). La résolution d’une équation pour la PDF jointe de toutes les variables
est possible avec une méthode de type Monte Carlo et peut fournir une bonne description
des phénomeénes a condition qu'un modéle satisfaisant de micro-mélange soit utilisé. Le
probléme majeur de cette méthode est qu’elle reste extrémement cotiteuse en temps de
calcul.

Modéle de lamme cohérente

Le modéle de flamme cohérente (CFM pour Coherent Flame Model), initialement dé-
veloppé par Marble et Broadwell [121] repose d’une part, sur le transport de la densité
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de surface de flamme moyenne 3, définie comme le rapport moyen de l'aire de flamme §A
comprise dans un volume 6V, par ’écoulement turbulent et d’autre part, sur I’évaluation
du taux de consommation par unité de surface de flamme m. Le taux de réaction moyen
est ainsi donné par la relation :

Q=m% (6.42)

L’évaluation de m se fait généralement par le biais de bibliothéques de flammelettes ou
le taux de consommation est paramétré en fonction de I’étirement, des températures et des
concentrations des réactifs. La densité de surface de flamme 3 est obtenue en résolvant une
équation de transport :

o -
— +V.(uX) = V.
v = v

MTV.E
Oy

)+&—Dg (6.43)

ol oy représente le nombre de Schmidt turbulent au niveau la surface de flamme, Ps, et Dy,
désignent respectivement les termes de production et de destruction de surface de flamme
détaillés dans [121].

6.5 Conclusion

Ce chapitre a rappelé les propriétés et les paramétres régissant la structure des flammes de
diffusion. L’influence importante des conditions locales de ’écoulement s’exprime au travers
de la dissipation scalaire notamment sur I’épaisseur de la flamme et le taux de dégagement
de chaleur total qui dépend également de la diffusivité. Les effets de la turbulence sur la
flamme sont globalement similaires au cas des flammes prémélangées par le biais d'une
augmentation du plissement mais 'impact de I’écoulement via 1’étirement peut étre aussi
important. Les principales approches de modélisation des flammes de diffusion turbulente
reposent sur I’hypothése de flammelettes qui permet de découpler l'effet de la turbulence
de la structure locale de la flamme. Les méthodes tabulées et celles basées sur la surface de
flamme sont les plus utilisées. L’approche de "flamme épaissie" développée pour les flammes
prémélangées n’est quant a elle pas directement applicable pour les flammes de diffusion.
Néanmoins, il serait intéressant d’adapter la méthode de flamme épaissie, qui présente de
nombreux avantages, pour les flammes de diffusion turbulentes. Par conséquent, dans la
suite, une approche compatible avec la méthodologie TFLES décrite en Section 2.8.3 pour
les flammes de prémélange est investiguée et proposée.
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Différentes approches de modélisation pour les flammes de diffusion turbulentes ont
été présentées dans le Chapitre 6. La méthodologie TFLES, présentée en Section 2.8.3,
repose sur des propriétés intrinséques aux flammes prémélangées et son utilisation n’est
par conséquent pas justifiée pour les flammes non-prémélangées. Or, nous avons vu aux
Chapitres 4 et 5 que les flammes diphasiques peuvent avoir localement des structures de
type prémélange ou diffusion et il est nécessaire de disposer d’une approche capable de
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Chapitre 7. Développement d’une approche TFLES en diffusion

décrire ces deux régimes de combustion. Dans ce chapitre, on tente de définir un modéle
a priori dans le méme esprit que I'approche TFLES afin de traiter toutes les flammes de
fagon similaire. De maniére analogue a la flamme de prémélange ou le but est de modéliser
la vitesse de flamme turbulente, on cherche a reproduire le taux de dégagement de chaleur
total de la flamme de diffusion. En effet, cette quantité controle la longueur et la localisation
de la flamme turbulente.

Pour ce faire, il est nécessaire de comprendre les mécanismes qui déterminent ce dégage-
ment de chaleur total dans le contexte LES. Dans cette optique, le chapitre s’articule de la
fagon suivante. Dans un premier temps, l'effet du maillage sur la structure des lammes de
diffusion laminaires est évaluée. Une attention particuliére est portée sur l'effet de la sous-
résolution du maillage sur le taux de dégagement de chaleur total. L’effet du plissement de
sous-maille est étudié dans un second temps dans le cas d’'une configuration turbulente 3D
de turbulence homogéne isotrope. A partir de ces observations, une méthodologie de modé-
lisation des flammes de diffusions turbulentes sur des maillages de type LES est proposée
et appliquée dans le cas d’une turbulence homogene isotrope (THI) et d'une flamme jet
turbulente.

7.1 Objectif du modéle

D’aprés la relation 6.22, I’épaisseur de la flamme de diffusion est proportionnelle & I'in-
verse du gradient de fraction de mélange, lui-méme proportionnel a la racine carrée du
gradient de vitesse. Cela signifie que dans le cas d’une simulation LES, cette épaisseur dé-
pendra de la valeur du gradient de vitesse résolu sur le maillage. La flamme simulée s’adapte
ainsi & I’écoulement résolu, ce qui constitue une différence importante avec les flammes pré-
mélangées qui ont une épaisseur propre. Pour cette raison, il n’est pas nécessaire d’épaissir
artificiellement la flamme de diffusion pour des questions de stabilité numérique. Néan-
moins, si le calcul de la flamme est numériquement possible, le taux de dégagement de
chaleur n’est quant a lui pas forcément estimé de fagon correcte. L’objectif du modéle est
donc de récupérer le taux de dégagement de chaleur exact, par exemple qu’on trouverait
a partir d’une résolution DNS de la flamme. A partir des observations théoriques de la
Section 6.2, il semble que la différence entre le taux de dégagement de chaleur obtenu en
LES et pour une DNS vienne d’une part, de la dissipation scalaire résolue qui différe de la
dissipation scalaire exacte et d’autre part, du défaut de plissement associé a la modification
du nombre de Damkohler de la flamme résolue, induit par le maillage LES plus grossier.
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7.2 Effet d’'un maillage sous-résolu sur la structure de flamme

Pour étudier le seul effet d’'un maillage sous-résolu sur I’épaisseur de lamme, en gardant
I’étirement constant, on reprend la configuration de flamme & contre-courant. En effet, dans
ce cas, le gradient de vitesse est constant et donc insensible au maillage. On reprend les
flammes méthane-air du Chapitre 6, avec un étirement constant A = 100 s~1. La cinétique
utilisée est la chimie réduite a deux étapes BFER* présentée en Section 6.3.

Le solveur utilisé par la suite est CANTERA mais les résultats sont valables pour
AVBP. En effet, une comparaison entre une flamme a contre-courant simulée dans les
mémes conditions avec CANTERA et AVBP a été réalisée. La configuration pour AVBP
est illustrée en Fig. 7.1 par un schéma avec toutes les conditions limites ainsi que des
champs montrant la topologie de I’écoulement dans la zone d’intérét. Les profils de vitesse,
température, espéces et fraction de mélange obtenus avec CANTERA et AVBP sont
représentés en Fig. 7.2. Ceux-ci sont en parfait accord et sont cohérents avec la structure

classique d’'une flamme de diffusion laminaire (Fig. 6.4) et valident le fait de poursuivre
I’étude avec CANTERA dans la suite.

Plusieurs maillages réguliers sont considérés et listés dans le Tableau 7.1. La résolution
des maillages M1000 et M500 étant suffisants, ils donnent exactement les mémes résultats
et le maillage considéré comme référence par la suite est le maillage M500 qui comporte 100
points dans I’épaisseur de flamme. Les profils de vitesse, fraction de mélange et dégagement
de chaleur dans I'espace physique pour les différents maillages sont illustrés en Fig. 7.3, 7.4
et 7.5. Comme prévu, les profils de vitesse sont similaires pour tous les maillages, excepté au
passage de la flamme pour le maillage le plus grossier (M10) pour lequel la flamme est trés
modifiée. Le profil de fraction de mélange montre que I’épaisseur thermique de la flamme
augmente avec la taille de maille. C’est d’autant plus visible sur la Fig. 7.6 qui montre les
profils de gradient de fraction de mélange dans ’espace de z. Le maillage agit donc ainsi
comme un filtre numérique qui augmente la diffusion. L’impact sur les profils de dégagement
de chaleur est trés net, avec une zone de réaction qui s’étend et un maximum qui diminue
avec la taille de maille. A noter que c’est 1a un comportement différent du comportement
naturel de la flamme : en effet, on observe en principe que lorsque ’épaisseur thermique &y,
augmente, 1’épaisseur de réaction J, diminue et tend vers une fonction de Dirac. Ceci est
di au fait que 'augmentation de I’épaisseur thermique est liée en théorie a la diminution
de Iétirement et par conséquent & I'augmentation du nombre de Damkohler (Eqgs. 6.25 et
6.26). Ici, I'étirement A n’a pas changé et 'augmentation de I’épaisseur thermique est due
a 'effet du maillage.
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Figure 7.1 — Haut : Configuration de flamme a contre-courant en 2D avec AVBP. Bas : Champ de tempé-
rature et vecteurs vitesses dans la zone d’intérét.

Nom  Nombre total de points Taille de maille correspondante [m| Nombre de points dans 1’épaisseur de flamme

M1000 1000 2 x 107° 200
M500 500 4x10°° 100
M100 100 2 x 1074 20
M50 50 4 x 107* 10
M30 30 6.7 x 107*
M10 10 2 x 1073

Tableau 7.1 — Liste des maillages utilisés pour évaluer leur influence sur la structure de flamme.

La figure 7.7 montre le taux de dégagement de chaleur total en fonction de la taille de
maille, chacun des points représentant un des maillages testés. On peut voir que celui-ci
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Figure 7.2 — Comparaison de CANTERA et AVBP sur un cas de flamme a contre-courant (A = 100 s=1)
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Figure 7.3 — Comparaison des profils de vitesse pour les différents maillages pour un étirement global A =
100 s~ 1.

augmente avec la résolution du maillage. A partir de 'Eq. 7.1 reliant le dégagement de
chaleur a la diffusivité et I’étirement :
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Figure 7.4 — Comparaison des profils de fraction de mélange pour les différents maillages pour un étirement

global A =100 s~ 1.
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Figure 7.5 — Comparaison des profils de dégagement de chaleur pour les différents maillages pour un étire-
ment global A = 100 s~ 1.

. AD
Q= o (7.1)
Pour un étirement A fixé, I’épaisseur et le dégagement de chaleur total varient avec
la diffusivité D. La sous-résolution du maillage semble donc agir comme une diffusivité
numérique supplémentaire D,,,,,. Ainsi, en appliquant une diffusivité équivalente D* =
D + D, sur le maillage de référence, il devrait étre possible de retrouver le dégagement
de chaleur total des maillages grossiers. La diffusivité équivalente D* est calculée a partir du
rapport des dégagements de chaleur totaux issus des simulations sur le maillage de référence
et le maillage grossier.
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Figure 7.6 — Comparaison des profils de gradient de fraction de mélange dans ’espace de fraction de mélange
pour les différents maillages, pour un étirement global A = 100 s~ 1.
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Figure 7.7 — Dégagement de chaleur total en fonction de linverse de la taille de maille 1/A,.

) ) . 2
0 Qr re D Q7 re
A0 Pl [ = Dr =D | (7.2)
QT,M* QT,obs D QT,obs
P

ol QT,ref et QT,obs désignent respectivement le dégagement de chaleur obtenu avec le
maillage de référence et le dégagement de chaleur obtenu avec un maillage plus grossier.
Les valeurs obtenues pour le rapport D*/D = F' sont répertoriées dans le Tableau 7.2.
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Nom Qr F

M500 (ref) 323338 1
M100 341117 1.113

M50 364383  1.27
M30 396666  1.505
M10 518854  2.575

Tableau 7.2 — Valeurs obtenues pour F = D*/D a partir de Qr.

Les résultats obtenus en calculant la flamme avec D* sur le maillage M500 sont visibles
en Fig. 7.8. On observe bien qu'une modification de la diffusivité permet de retrouver les
comportements observés sur des maillages grossiers. De fagon similaire, en appliquant 1/F

a la diffusivité sur les maillages sous-résolus, on retrouve le dégagement de chaleur du cas
de référence (Fig. 7.9).

600000

A-A MAILLAGES DIFFERENTS
+-+ MAILLAGE M500 avec D*

550000
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L
& 450000(
i

400000
s
350000 L LT
..................... *
300000 50 100 150 200 20 .
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Figure 7.8 — Comparaison du dégagement de chaleur total obtenu pour chaque maillage M* (courbe rouge)
et pour le maillage de référence M500 avec chaque valeur D* = FD associée & M* (courbe noire).

L’étape suivante consiste donc a trouver un moyen d’évaluer cette diffusivité équivalente
a partir de quantités accessibles par le calcul, comme I’épaisseur thermique d;,

wD
Opp, =

o (7.3)
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Figure 7.9 — (a) Comparaison du dégagement de chaleur total en fonction de linverse de taille de maille
1/A,, obtenu pour chaque maillage M* avec D (courbe rouge) et avec D/F (courbe noire); (b) Zoom sur
Uintervalle [0;60].

En mesurant ’épaisseur thermique sur chacun des cas & partir de la relation Eq. 6.22, il
est possible de déterminer la diffusivité équivalente D* correspondante :

Oth, M500 D ( Oth, M+ ) 2

Oth,M500 _ = D= p [ M= 7.4

Oth M+ D+ Oth, M500 (7.4)
2

ol O, 500 €6 O ar+ désignent ’épaisseur thermique obtenue respectivement avec le maillage
de référence et un maillage plus grossier. Les valeurs obtenues pour le rapport D*/D = F
pour chacun des maillages sont répertoriées dans le Tableau 7.3.

Nom O¢n (mm) F
M500 (ref) 8.9 1
M100 9.34 1.1
M50 9.7 1.2
M30 104 1.36
M10 12 1.82

Tableau 7.3 — Valeurs obtenues a partir de dy, pour F'= D*/D.

Les valeurs de F' sont légérement inférieures a celles du Tab. 7.2, avec une différence
qui augmente quand la résolution diminue, notamment pour les maillages M30 et M10.
Les dégagements de chaleur totaux obtenus en appliquant cette diffusivité équivalente sont
montrés en Fig. 7.10. Malgré les différences sur F', les résultats restent proches de la Fig. 7.8.
De méme, le test inverse avec 1/F donne des résultats qui restent satisfaisants (Fig. 7.11).
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Par la suite, ce facteur F' correspondant & la prise en compte de la sous-résolution du
maillage est noté F, ..
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Figure 7.10 — Comparaison du dégagement de chaleur total obtenu pour chaque maillage M* (courbe rouge)

et pour le maillage de référence M500 avec chaque valeur D* = FD associée a M* (courbe noire), F évalué
a partir de ’épaisseur thermique O, .
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Figure 7.11 — (a) Comparaison du dégagement de chaleur total en fonction de Uinverse de taille de maille
1/A,, obtenu pour chaque maillage M* avec D (courbe rouge) et avec D/F (courbe noire), F évalué a
partir de l'épaisseur thermique 8y, ; (b) Zoom sur Uintervalle [0;60].

174



7.5. Effet de la turbulence sur ’étirement

7.3 Effet de la turbulence sur 1’étirement

Lorsque I’écoulement est turbulent, le front de flamme de diffusion est soumis a des va-
riations intenses de ’étirement, qui modifient fortement sa structure. Les petites structures
turbulentes, non résolues en LES, ont donc une influence variable sur la flamme de diffusion
étirée. Dans le cas d'une flamme & contre-courant, I’étirement résolu A,., s’écrit donc :

Aves = TXres st exp[Q(erffl(l — 2zst))2] (7.5)

Celui-ci est inférieur a I’étirement de sous-maille Ayys qui est maximal a I’échelle de
Kolmogorov et conduit donc & sous-estimer le dégagement de chaleur total. Or si on se
reporte a l'expression du dégagement de chaleur total (Eq. 6.30), la seule fagon de prendre
en compte l'effet de I’étirement de sous-maille sur cette quantité est de modifier la diffusivité
D en la multipliant par un facteur Fy = Agg5/Ayes > 1.

Asgs
Ares
N~

Fay>1

Di="p (7.6)

On voit ici une différence majeure avec le modéle TFLES en prémélange : dans le cas des
flammes de diffusion a grand nombre de Damkohler, il est inutile (car inefficace) d’appliquer
F au taux de réaction et on ne peut modéliser les effets de sous-maille qu’au travers de la
diffusiviteé.

7.4 Effet de la turbulence sur le plissement

Comme pour les flammes prémélangées, la turbulence a pour effet d’augmenter le plisse-
ment de la flamme de diffusion. Celui-ci peut étre décomposé en un plissement résolu I,
et un plissement non résolu, dit de sous-maille II,,,. Le dégagement de chaleur total de la
flamme étant directement proportionnel au plissement résolu qui est inférieur au plissement
total, celui-ci est sous-estimé et il faut alors, comme pour I’étirement de sous-maille, mul-
tiplier la diffusivité D par un facteur Fy = Il;5 /11,5 > 1 pour corriger le dégagement de
chaleur total.

o Htot
Hres
~—~—

Fr>1

Dry

D (7.7)
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7.5 Récapitulatif de la méthodologie

Au terme de cette étude, on a vu que tous les effets de sous-résolution, d’étirement et de
plissement peuvent étre corrigés au travers de la diffusivité D :

D* = FumFutFa D (7.8)
N———

Fiot

ou Frum <1, Fy > 1et F; > 1. En fonction de 'importance des différents effets et contrai-
rement au modéle TFLES pour les flammes de prémélange pour lequel F' est forcément
supérieur a 1, le facteur F},; peut prendre des valeurs supérieures ou inférieures a 1.

La détermination des coefficients d’épaississement a partir d’un calcul LES reste une
question a traiter. Elle pourra notamment se baser sur une estimation de la turbulence de
sous-maille a partir de la turbulence résolue filtrée. Cette question ne sera pas traitée dans
ce chapitre par manque de temps, et dans la suite, les coefficients d’épaississement sont
toujours déterminés a partir de calculs DNS.

7.6 Détermination d’un senseur de flamme

Dans le cas d’'une flamme turbulente, et comme en prémélange, modifier D dans tout le
domaine modifie le mélange des réactifs et produits, voire inter-espéces, en dehors de la zone
de réaction et doit étre évité. Pour cela, comme pour les flammes prémélangées, on applique
la modification de D localement, uniquement dans la zone de réaction, grace & un senseur.
De plus, si le coefficient d’épaississement global est plus grand que 1, le modéle résulte
en un épaississement supplémentaire de la flamme, et donc une perte supplémentaire de
plissement. Afin de limiter cet effet pour garder un modéle efficace, le senseur de flamme doit
étre calibré de maniére précise pour permettre de modifier le dégagement de chaleur total
sans diminuer le plissement. A noter également que comme en prémélange, la diffusivité
turbulente D, introduite par le modéle de sous-maille est désactivée dans la région de la
flamme :

D = Dy + (1 — 6) D, (7.9)

ol 6 désigne le senseur de lamme ayant pour valeur 1 dans la flamme et 0 en dehors.
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7.6. Détermination d’un senseur de flamme

Pour les flammes de diffusion qui briilent toujours a la stoechiométrie, il semble naturel
de baser le senseur sur la fraction de mélange stoechiométrique 2. Dans un premier temps,
celui-ci est défini comme :

0 = min(A x exp(—B X (z — z4)?), 1) (7.10)

ol A et B sont des constantes qui controlent la raideur et la largeur du senseur. Ici, elles
sont fixées arbitrairement a 4 et 2000 respectivement de fagon a garder le senseur proche de
la zone de réaction. La forme du senseur obtenu est visible sur la Fig. 7.12. Il suffit ensuite
simplement de multiplier F' par 6. Afin de vérifier que le senseur permet de modifier le
dégagement de chaleur total sans épaissir la flamme, la flamme a contre-courant a 1’étire-
ment A = 100 s~! est calculée avec un épaississement constant et un épaississement local.
La figure 7.13 montre ’évolution du taux de dégagement de chaleur total avec F, tandis
que la Fig. 7.14 montre I'impact sur le profil de gradient de fraction de mélange du modeéle
local. Comme attendu le taux de dégagement de chaleur augmente, mais de facon moins
importante avec le modeéle local qu’avec 'épaississement constant. Cependant, le modéle
local modifie peu ’épaisseur de flamme, comme le montre la Fig. 7.14, et donc permettra
une augmentation effective du dégagement de chaleur total. Pour obtenir la bonne valeur
de dégagement de chaleur total, il faudra donc appliquer un F' localement et supérieur a la
valeur correspondant au plissement de sous-maille.
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|} senseur®
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Figure 7.12 — Profil du senseur 6 basé sur la fraction de mélange. Cas M500.
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Figure 7.13 — Evolution du taux de dégagement de chaleur en fonction de F appliqué localement. Compa-
raison avec la courbe théorique.
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Figure 7.14 — Influence d’une application locale de F localisée sur l'épaisseur de la flamme.

7.7 Application a une lamme de diffusion dans une Turbulence Homogéne
Isotrope (THI)

Afin de tester 'approche proposée, une configuration turbulente académique est étudiée.
Le cas consiste en une flamme de diffusion placée dans une turbulence homogéne isotrope
forcée .

7.7.1 Présentation de la configuration

Le domaine de calcul est présenté en Fig. 7.15. Celui-ci est cubique de longueur L = 4 cm.
La moitié¢ du domaine est remplie avec de 1'air et 'autre avec du méthane pur. Toutes les
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7.7. Application & une flamme de diffusion dans une Turbulence Homogeéne Isotrope (THI)

faces sont dotées de conditions limites périodiques, excepté les deux faces supérieures et
inférieures (Fig. 7.15) ou I’écoulement est libre d’entrer et de sortir. Trois maillages de
résolution différente sont utilisés pour cette étude et sont listés dans le Tableau 7.4. Ceux-ci

sont tous réguliers avec des mailles de type hexaédrique. Une illustration I’écoulement pour
le cas 2563 est présentée en Fig. 7.16.
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Figure 7.15 — Schéma de la configuration THI.
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Figure 7.16 — Illustration de l’écoulement sur MO.

7.7.2 Paramétres numériques

Les principaux parametres numériques sont répertoriés dans le Tableau 7.5.
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MO M1 M2
Nombre de noeuds 5123 256> 1283
A, 78 pm 156 pm 312 pm

Tableau 7.4 — Liste des maillages utilisés.

Paramétres numériques

Schéma convectif TTGC : O(3) en espace et en temps [41]
Schéma diffusif Opérateur 2A
Modéle de sous-maille WALE [54]

Viscosité artificielle Modele de Colin : ¢ = 0.01, e® = 0.005

Tableau 7.5 — Paramétres numériques pour AVBP.

1

A Tinitialisation, une flamme de diffusion d’étirement A = 50 s~ calculée avec CAN-

TERA est interpolée sur le domaine de la THI.

7.7.3 Méthode de forcage

Afin d’obtenir une flamme suffisamment plissée, la turbulence est forcée avec la mé-
thodologie décrite par Paoli et Shariff [135]. Celle-ci est basée sur 'ajout d’un terme
source stochastique S, = p f dans les équations de moment. Le terme source correspondant
dans ’équation d’énergie cinétique s’écrit ainsi S, = p fﬁ avec f le terme de forgage. Ce
terme source stochastique a pour but d’introduire de I'énergie via les grandes échelles du
domaine. Un spectre d’énergie turbulente peut alors s’établir, les tourbillons de grande
échelle transférant leur énergie aux échelles plus petites qui sont finalement dissipées par
viscosité. Lorsque le taux d’énergie introduit par forgage est égal au taux de dissipation,
un état statistiquement stationnaire est atteint. Afin d’éviter I’échauffement di & la dissi-
pation d’énergie cinétique turbulente, un terme source S} = p fﬂ’ —<p fﬁ > est également
introduit pour ’énergie, ot <> désigne la moyenne sur le domaine entier. Ainsi, le terme
source moyen dans 1’équation de ’énergie reste nul. L’énergie cinétique augmente donc par
Ieffet du forcage tandis que I’énergie totale est conservée.

Cette idée a été initialement proposée par Eswaran et Pope [58] et consiste a exprimer
le forcage par un développement en série de Fourier :

filw,ty =Y ™ fi(k,t), (7.11)
k<ky

ol les coefficients sont obtenus par des procédés d’Uhlenbeck-Ornstein. Dans I'Eq. 7.11, le
terme de gauche correspond au terme de forcage introduit dans les équations de Navier-
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Stokes comme terme source. Dans la partie droite de I’équation, k; représente le plus petit
nombre d’onde forcé. La dissipation d’énergie cinétique turbulente € a I’équilibre peut étre
estimée de la fagon suivante :

. 4/(kg€)1/3TfO'J2cNf
= WA + ) (7.12)

avec

e ko = 2m/Ly, le nombre d’onde fondamental avec L, la longueur caractéristique du
domaine.

e 7;, un temps caractéristique de la procédure de forcage qui controle la durée pour
atteindre un état statistiquement stationnaire.

e 0, une accélération caractéristique de la procédure de forcage. 0']2c7'f détermine la
vitesse a laquelle I’énergie est ajoutée et donc les taux de dissipation et niveau

d’énergie cinétique finaux.

e N; correspond au nombre de modes forcés.

Le Tableau 7.6 contient les données d’entrée retenues pour le cas étudié. Le taux de
dissipation € cible est donné par € = v®/n; avec n;, 'échelle de Kolmogorov.

7r[s] or[m?/s] | Ny[-]
1x107% 50 730

Tableau 7.6 — Paramétres de forgage utilisés.

La méthode est décrite de fagon détaillée dans [58| et ne fait pas I'objet de cette étude.
Elle a été testée en premier lieu dans le cas d’un écoulement non réactif dont le spectre de
turbulence est montré en Fig. 7.17.

Les paramétres de la turbulence sont évalués a posteriori et sont répertoriés dans le
Tableau 7.7.

Le (m) W (m/s) Re i (m)
0.004 5 280 60

Tableau 7.7 — Paramétres de la turbulence.
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Figure 7.17 — Spectre d’énergie cinétique pour un cas non réactif (2563 ).

7.7.4 Reésultats sans modéle de combustion turbulente

L’évolution de la flamme est décrite dans un premier temps & travers des coupes de
champ de température visibles en Fig. 7.18. Sur ces coupes, un isocontour de fraction de
mélange a la stoechiométrie zy est également tracé. La flamme, initialement plane, est
déformée par les plus grosses structures turbulentes qui sont générées au fur et & mesure.
La structure interne de la flamme ne semble pas étre modifiée, ce qui est consistent avec
I’hypothése de flammelettes. Les scatterplots de température en fonction de la fraction de
mélange présentés en Fig. 7.19 le confirment dans la mesure oil la structure locale de la
flamme correspond & celle d'une flamme laminaire.

La Fig. 7.20 montre I'évolution du dégagement de chaleur total au cours du temps.
Comme il n’y a pas d’injection de carburant ni d’oxydant a travers les conditions limites,
le dégagement de chaleur a tendance a diminuer au bout d’un certain temps en raison
de la diminution en quantité des réactifs, c¢’est pourquoi celui-ci est pondéré par le flux de
CH, vu par la flamme. La phase transitoire dure jusqu’a environ 15 ms. Durant cette phase
transitoire, I’énergie cinétique continue d’augmenter et la turbulence se développe, résultant
en une augmentation du plissement de la flamme. Aprés cette phase transitoire, le taux de
dégagement de chaleur atteint un palier et reste plus ou moins constant. Ce dernier est plus
élevé pour les maillages les plus fins. Ainsi, le rapport entre le dégagement de chaleur du
maillage le plus fin et le maillage grossier est d’environ 1.5.

Afin de comprendre les différences observées dans le dégagement de chaleur, les effets de
I’étirement, du maillage et du plissement sont évalués.
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Figure 7.18 — Champs de température avec un isocontour de fraction de mélange zs; pour les cas MO, M1
et M2.

Time=4.3ms

L’écart de résolution entre le maillage le plus fin et le plus grossier est d'un facteur 4.
Au vu de I'étude 1D réalisée dans la Section 7.2, 'impact de la sous-résolution du maillage
semble négligeable ici (surestimation de I'ordre de 4%).

L’étirement est également évalué pour chacun des maillages a travers des histogrammes
tracés en Fig. 7.21 dans la région de la flamme. Ces derniers montrent que la gamme
d’étirement majoritaire que voit la flamme est relativement similaire pour les trois cas,
méme si I'étirement est plus élevé localement dans le cas du maillage le plus fin mais avec
une faible occurrence.

Enfin, la Fig. 7.22 décrit I’évolution de la surface de flamme au cours du temps pour
les différents cas. La surface de flamme est calculée comme la surface de l'isosurface
z = zg. Cette estimation de la surface de flamme est justifiée dans la mesure on n’observe
quasiment pas d’extinction. L’évolution de la surface de flamme est similaire & 1’évolution
du dégagement de chaleur. Celle-ci augmente dans un premier temps jusqu’a atteindre un
palier a 6 ms. La surface de flamme est plus importante dans le cas du maillage fin. Ainsi,
le rapport entre le dégagement de chaleur du maillage le plus fin et le maillage grossier est
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Figure 7.19 — Scatterplots de température en fonction de la fraction de mélange o différents instants pour

\

M1 et M2. Pour comparaison, les flammes laminaires G un étirement A = 150 s~! et A = 350 s~! sont
également montrées.

d’environ 1.4.

Par conséquent, le plissement semble étre ici le facteur influencant au premier ordre
le dégagement de chaleur de la flamme. La Fig. 7.23 montre le dégagement de chaleur
par unité de surface de flamme et confirme cette hypothése dans la mesure ou celui-ci est
plus ou moins équivalent dans les trois cas. Les effets de I’étirement non résolu et de la
sous-résolution du maillage sont quant a eux beaucoup moins importants.

7.7.5 Résultats avec modéle de combustion turbulente

A partir des résultats observés dans la section précédente, on se propose d’appliquer le
modéle proposé en Section 7.5 sur le cas du maillage le plus grossier. Puisque le défaut de
plissement représente la principale cause des différences observées dans les dégagements de
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Figure 7.21 — Distribution de dissipation scalaire et d’étirement (Eq. 6.28) pour les trois cas.

chaleur totaux dans ce cas, on applique un facteur F' > 1 a la diffusivité comme décrit en
Section 7.6, ou F' est déterminé a partir du rapport des surfaces de flamme obtenues dans le
cas de référence et le cas du maillage grossier. Celui-ci reste constant durant la simulation.
En utilisant également le senseur 6 déduit en Section 7.6 (avec A = 4 et B = 5000), on
obtient les champs de température et de F' correspondant (Fig. 7.24).

Les résultats obtenus avec I'application du modéle en terme de dégagement de chaleur
total sont présentés sur la Fig. 7.25 pour F' = 1.5. Lorsqu’on applique le modéle, le dégage-
ment de chaleur total est augmenté et atteint une valeur de 2.107 W/m?3/kg/s, proche de
la valeur obtenue dans le cas de référence. Puis celui-ci diminue progressivement au cours
du temps jusqu’a atteindre 1.5 107 W/m3/kg/s. En effet, bien que le senseur local ait été
utilisé, la flamme a été un peu épaissie comme on peut le voir sur la Fig. 7.24. Comme
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Figure 7.23 — Evolution du dégagement de chaleur par unité de surface de flamme.

expliqué précédemment (Section. 7.6), cela implique une diminution du plissement, visible
sur la Fig. 7.26 qui reporte 1’évolution de la surface de flamme légérement inférieure avec
le modéle par rapport au cas sans modéele. Comme déja mentionné, il faudrait ici appliquer
un senseur plus étroit avec une valeur de F' plus grande que le rapport de surface de flamme
pour éviter la perte de plissement.

7.7.6 Conclusion

Dans cette section, une flamme de diffusion placée dans une turbulence homogéne iso-
trope a été étudiée. Cette configuration a permis d’appliquer la méthodologie décrite en
Section 7.5. Les simulations préliminaires sur des maillages de résolution différente ont per-
mis de constater que dans ce cas, le plissement constitue le principal facteur responsable de
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Figure 7.24 — Champs instantanés de (a) température et de (b) F avec une isoligne z = zg o t = 31 ms.
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Figure 7.25 — Evolution du dégagement de chaleur total au cours du temps.

la sous-estimation du dégagement de chaleur total pour le cas du maillage le plus grossier.
En appliquant le modéle, ce dernier est bien augmenté méme s’il n’atteint pas la valeur de
référence. Bien que le modéle est perfectible, notamment au niveau de I'estimation du fac-
teur F', cela a permis de vérifier que la méthodologie proposée fournit des résultats cohérents
avec les attentes théoriques du Chapitre 7.
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Figure 7.26 — Evolution de la surface de la flamme au cours du temps.

7.8 Application a la flamme Sandia D

Afin de tester le modéle sur une configuration plus réaliste on 'applique au cas de
la flamme Sandia D. La flamme Sandia D a fait I'objet de nombreuses études LES et
constitue un cas de référence pour ’étude des flammes non prémélangées turbulentes aussi
bien expérimentalement [10] que numériquement [83, 117, 197, 210].

7.8.1 Présentation de la configuration et du point de fonctionnement

Le briileur consiste en trois jets coaxiaux visibles en Fig. 7.27. Le jet central est injecté via
un tube de diamétre D = 7.2 mm avec une vitesse débitante de 49.6 m /s. Il est composé d'un
mélange riche méthane-air de richesse ¢ = 3.17 dans des conditions ambiantes. La flamme
est stabilisée grace a un écoulement pilote autour du jet central, de vitesse débitante 11.4
m/s et consiste en un mélange de gaz brilés a richesse ¢ = 0.77. Finalement, un écoulement
co-courant externe d’air aux conditions ambiantes est injecté a 0.9 m/s et enveloppe le jet
pilote. Les valeurs pour la composition et la température des trois entrées utilisées dans
les simulations suivantes sont résumées dans le Tableau 7.8. Un profil de vitesse turbulent
théorique correspondant a un écoulement dans un canal turbulent de nombre de Reynolds
Re = 22400 est imposé a ’entrée du tube principal. Des fluctuations turbulentes d’intensité
w' = 2 m/s sont superposées au profils conformément aux expériences. La couche limite
turbulente n’est pas résolue (A, ~ 0.09 mm) et une condition de mur glissant est appliquée
a la paroi du tube d’injection.
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TK Yew, Yo, Yco, Ywmo Yco Yno )
Jet central 294  0.156 0.197 0 0 0 0 3.17
Jet pilote 1880 0 0.054 0.111 0.0942 4x107% 2x107°> 0.77
Jet co-courant 291 0 0.230 0 0 0 0 0.0

Tableau 7.8 — Composition (fractions massiques) et température pour les trois entrées de la flamme Sandia
D.

0.0 25.0 50.0 70.0 u [77’!/‘3}
w ! L1 4 [

z
Ecoulement T T L}

co-courant X
Jet Jet
pilote principal

Figure 7.27 — Configuration de l’écoulement de la flamme D.

7.8.2 Méthodologies et maillages

Les simulations LES sont réalisées avec le code AVBP. Les trois entrées ainsi que la
condition de sortie sont décrites via des conditions limites de type NSCBC afin d’assurer
un traitement correct des ondes acoustiques. Le schéma numérique utilisé est le schéma
TTGC, d’ordre 3 en espace et en temps. Comme pour la configuration de THI, différents
maillages sont utilisés. Le maillage de référence comporte 14 millions de noeuds. La taille
caractéristique des éléments dans les tubes d’injection et dans la flamme est de 0.1 mm,
jusqu’a la position axiale Z = 3D. En aval de cette position, le maillage est déraffiné de
facon linéaire jusqu’a atteindre une taille caractéristique de 0.3 mm a Z = 7.5D. Celle-ci
reste inchangée jusqu'a Z = 30D. La simulation est également réalisée sur un maillage
plus grossier qui comporte quant & lui 2 millions de noeuds. Il est identique au maillage fin
jusqu’a Z = 3D afin de bien capturer le mélange initial au niveau des levres de 'injecteur.
La taille de maille est ensuite de 0.9 mm jusqu’a Z = 30D.
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7.8.3 Reésultats

Dans ce paragraphe, ’écoulement et la structure de lamme sont briévement présentés et
comparés avec l'expérience. Des champs instantanés de fraction de mélange, température
et de dégagement de chaleur sont montrés en Fig. 7.28 pour les différents maillages. Les
couches de mélange entre les trois jets se développent et générent des structures turbulentes
qui grandissent et conduisent a I'ouverture du jet. La couche de mélange entre le jet pilote
et le jet principal se déstabilise plus vite que celle entre le jet co-courant et le jet pilote
comme l'indique la plus grande quantité de fines structures a cet endroit. Les principales
différences observables entre le cas de référence et le cas du maillage grossier résident dans
le plissement et la longueur de la flamme. En effet, on peut remarquer que la flamme est
plus courte dans le cas du maillage grossier, comme on peut le voir sur la Fig. 7.29 qui
montre la surface de flamme définie comme 'isocontour de fraction & la stoechiomeétrie z,.
La flamme semble également moins plissée, notamment vers le pied de flamme dans la zone
ou le maillage est fortement déraffiné par rapport au maillage de référence.

Des profils de vitesse et de température sont tracés et comparés aux mesures a différentes
positions axiales. Les courbes obtenues avec le maillage de référence sont en accord avec les
expériences, conformément & 1’étude détaillée présentée dans la thése de Jaravel [87|. Les
différences observées pour le cas de maillage grossier sont consistantes avec les observations
faites sur la lamme dans les deux cas.

7.8.4 Effet du plissement, du maillage et de ’étirement

La totalité du combustible étant consommeée avant la sortie du domaine, le dégagement
de chaleur total est le méme dans les deux cas. C’est pourquoi, dans la suite on compare les
dégagements de chaleur intégrés dans des sections transversales d’épaisseur Ay = 20 mm
tout au long de la flamme, comme le montre la Fig. 7.33a.

La figure 7.33b montre 1’évolution du dégagement de chaleur intégré par sections le long
de la flamme. La premiére chose que 1’on observe est une surestimation du dégagement
de chaleur par rapport au maillage de référence jusqu’a Z = 0.2 m. Cette surestimation
correspond au déraffinement du maillage. Aprés Z = 0.2 m, le dégagement de chaleur
diminue plus vite qu’avec le maillage de référence. Comme attendu, il est a noter que
I'intégrale de ces deux courbes est égale. La Fig. 7.34 représente I’évolution de la surface de
flamme intégrée par sections, le long de la flamme. Celle-ci augmente jusqu'a Z = 0.25 m,
en raison de la déstabilisation de la couche de cisaillement qui déforme et plisse la flamme,
puis elle diminue jusqu’au bout de la flamme. Cette derniére est globalement plus élevée
dans le cas de référence, néanmoins les différences observées ne sont pas trés importantes.
L’écart est maximal & Z = 0.3 m ou le rapport est de l'ordre de 2.5, et correspond & la
différence de longueur de flamme. Enfin, I’étirement intégré par section est représenté en
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Figure 7.28 — Champs instantanés de température, dégagement de chaleur et fraction de mélange pour (a)

le maillage de référence et (b) le maillage grossier.

Fig. 7.35a tandis que la distribution d’étirement autour de zy est donnée en Fig. 7.35b pour
les deux maillages. L’étirement est globalement plus élevé pour le cas de référence sur toute
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Figure 7.29 — Visualisation de la surface de flamme pour (gauche) le maillage de référence et (droite) le
maillage grossier.
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Figure 7.30 — Profils de vitesse aziale moyenne.

la longueur de la lamme. Néanmoins, les valeurs restent trés proches et le rapport maximal
est de l'ordre de 1.25.

7.8.5 Application du modéle de combustion

Au vu des résultats précédents, il semble que dans ce cas, la surestimation du déga-
gement de chaleur due & la sous-résolution du maillage soit 'effet principal. En effet, la
sous-estimation du dégagement de chaleur dans la seconde partie de la flamme résulte di-
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Figure 7.32 — Profils de température.

rectement de la surconsommation du carburant en amont. Afin de prendre en compte la
surestimation du taux de dégagement de chaleur dans la région 7 < 0.2 m, un facteur F
dépendant de la coordonnée axiale Z est appliqué. Celui-ci est évalué a partir du rapport
de taille de maille ainsi que du rapport de surface de flamme et d’étirement analysés en
Section 7.8.4. Il vaut 0.1 en pied de flamme et remonte & 1 vers Z = 0.3 m. Un champ de

F multiplié par le senseur 6 (A = 4, B = 2000) ainsi que la fonction utilisée sont visibles
en Fig. 7.36.

Les résultats obtenus avec ’application du modéele sont présentés en Fig. 7.37a et 7.37b.
Le modéle permet de se rapprocher du cas de référence en réduisant la surestimation du
taux de dégagement de chaleur pour Z < 0.2 m. La surface de flamme n’est quant a elle que
trés peu modifiée méme si on peut noter une légére augmentation de celle-ci & Z = 0.3 m.
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7.9 Conclusion

Dans ce chapitre, une méthodologie de modélisation des flammes de diffusion turbulente
a été proposée a partir d’'une étude 1D permettant d’une part, de vérifier les propriétés
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théoriques des flammes de diffusion laminaires et d’autre part, d’évaluer 'effet de la sous-
résolution du maillage sur le dégagement de chaleur total de la flamme. Cette derniére
joue le role d’une diffusivité supplémentaire a prendre en compte pour ne pas surestimer
le dégagement de chaleur. La prise en compte du plissement de sous-maille est réalisée
en multipliant la diffusivité par un facteur supérieur a 1 de facon locale afin de ne pas
épaissir la flamme de diffusion qui s’adapte au maillage. Deux configurations de flammes
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non prémélangées turbulentes ont alors fait l'objet de tests a priori. Dans le cas de la
turbulence homogéne isotrope, la différence observée dans le dégagement de chaleur total
résulte principalement du défaut de plissement supplémentaire présent pour le maillage
grossier. L’étude de la flamme Sandia D montre une surconsommation du carburant dans la
zone amont de la lamme due a la sous-résolution du maillage. En conséquence, la flamme sur
le maillage sous-résolu est plus courte. Le plissement reste quant a lui relativement similaire
et ne joue pas un role prédominant. Toutes ces études ont été faites a partir de diagnostics
a priori ou les valeurs de F' sont issues de calculs préliminaires résolus. La prochaine étape
consistera a estimer F' directement a partir des solutions LES filtrées. Cette étape permettre
également d’aller, si nécessaire, vers des valeurs de F' plus grandes que celles qui ont pu
étre testées ici et qui restent assez modestes.
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Chapitre

Conclusions et perspectives

Le travail présenté dans ce manuscrit de thése s’inscrit dans un contexte environnemental
et industriel toujours plus restrictif et concurrentiel. A ce titre, 'amélioration des processus
de combustion est devenu au fil des années un enjeu majeur de 'industrie du transport.
Pouvoir caractériser I’évolution du carburant liquide ainsi que la structure complexe de
la flamme diphasique dans un moteur est donc essentiel. L’étude proposée repose sur
I'utilisation de la Simulation aux Grandes Echelles dans laquelle la phase liquide est traitée
avec une approche lagrangienne déterministe (Chapitres 2 et 3). Le brileur diphasique
KIAT a fait 'objet d’une étude détaillée dans une configuration non swirlée non confinée et
une configuration swirlée et confinée (Chapitre 4 et 5). Celui-ci a été choisi en raison des
nombreuses validations rendues possibles par la grande quantité de données expérimentales
disponibles a la fois pour la phase gazeuse et la phase liquide. La méthodologie LES-DPS
s’est révélée en mesure de reproduire fidélement ’écoulement gazeux ainsi que le spray
en terme de distribution de taille et de vitesse. La structure complexe de la flamme a été
analysée de fagon détaillée et les différentes zones réactives ont été décrites, mettant en
évidence I'impact de la phase de liquide sur la flamme. En particulier, la flamme exhibe
des régimes de combustion variés dans des zones bien distinctes qui ont été identifiées. Le
processus de stabilisation de la flamme a également été étudié a partir de calculs réalisés
avec une chimie simplifiée et une chimie analytique. Ces derniers n’ont pas montré de
différences significatives, aussi bien dans la structure de la flamme que dans la hauteur de
liftoff. Celle-ci se trouve étre d’origine purement propagative et présente des caractéristiques
similaires avec les flammes triples gazeuses. La flamme se stabilise dans une région proche
de la stoechiométrie et ou la vitesse de 'écoulement est égale a la vitesse de la flamme.
Une analyse locale a montré que cette derniére est trés proche de la vitesse laminaire de
flamme.
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Chapitre 8. Conclusions et perspectives

Toujours dans l'optique d’améliorer la modélisation de la combustion diphasique, la
modélisation des flammes de diffusion turbulentes a fait I’'objet de la seconde partie de la
these. Le Chapitre 6 a permis de montrer dans quelle mesure ce type de flamme différe des
flammes prémélangées et a permis de définir les quantités d’intérét pour ’étude de ce type
de flamme. Les différentes propriétés énoncées concernant notamment le dégagement de
chaleur total, I’épaisseur de flamme et ’étirement ont été vérifiées sur un cas 1D (Chapitre
7) qui a également permis de mettre en évidence 'effet de la sous-résolution du maillage sur
le dégagement de chaleur. A partir de cette premiére étude, une méthodologie a été élaborée
et repose sur la modification du coefficient de diffusivité de telle sorte a prendre en compte
les facteurs influencant le dégagement de chaleur total. Cette modification doit étre faite
de fagon locale pour ne pas épaissir la flamme et un senseur basé sur la fraction de mélange
est utilisé. Cette méthodologie a ensuite été testée sur deux configurations 3D que sont
I’évolution d’une flamme de diffusion dans une turbulence homogeéne isotrope et la flamme
jet Sandia D (Chapitre 7). Pour la premiére, il a été montré que les différences observées
dans les dégagements de chaleur totaux provenaient principalement du défaut de plissement
tandis que la sous-résolution du maillage a la base de la flamme constituait le principal
facteur responsable de la diminution de la longueur de la flamme dans le cas de la flamme D.

Bien que les méthodologies de modélisation telles que la LES-DPS semblent aujourd’hui
suffisamment matures en terme de prédictivité pour des configurations de complexité
intermédiaire, une derniére étape consiste a la valider dans le cas d’une configuration
industrielle. L'une des principales difficultés réside dans ’acquisition de données fiables
et précises simultanément pour la phase gazeuse et la phase liquide. Une autre difficulté
majeure, du point de vue de la simulation, réside dans la modélisation de la combustion
pour des régimes de combustion variés. L’approche proposée dans cette thése permet de mo-
déliser les flammes de diffusion turbulentes et est compatible avec la méthodologie TFLES.
Celle-ci doit étre appliquée dans un cas impliquant & la fois de la combustion prémélan-
gée et non-prémélangée, puis un cas diphasique comme la configuration non swirlée non
confinée de KIAI, pour lequel le senseur du modéle serait conditionné par 'indice de Takeno.

D’un point de vue plus général concernant la recherche future dans la modélisation de
la combustion diphasique, un tel niveau de maturité de la méthodologie LES-DPS permet
d’aborder ’étude de phénomeénes plus complexes tels que 'effet de la phase liquide sur les
émissions de polluants, ainsi que sur I'allumage et ’extinction de la lamme. En particulier,
ces derniéres problématiques font l'objet du projet TIMBER impliquant les laboratoires
EM2C, CORIA et CERFACS et dont le but est d’investiguer les effets de la phase liquide sur
les procédés d’allumage et d’extinction, en construisant une base de donnée expérimentale
qui serviront a valider les outils LES. Le banc expérimental KIAT faisant partie avec MICCA
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des configurations retenues pour cette étude, ce travail constitue ainsi une excellente base
sur laquelle se reposer pour les études d’allumages futures.
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