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Finalement, je tiens évidemment à remercier mes amis et ma famille qui ont eu (et qui auront)
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3.2.2 Propriétés des flammes laminaires prémélangées . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42
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3.3 Flammes prémélangées turbulentes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

3.3.1 Propriétés de la turbulence . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

3.3.2 Régimes de combustion turbulente . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51

3.3.3 Vitesse de flamme turbulente. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

Chapitre 4: Approches numériques pour les simulations d’écoulements réactifs turbulents
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5.2.1 Moyenne-Echelle (ME) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92

5.2.2 Grande-Echelle (GE). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 94
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6.1.3 Bilan de conservation de P dans un volume semi-confiné . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 104
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9.5 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 250

Chapitre 10: Étude LES d’explosions en chambre semi-confinée de moyenne à grande échelle
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10.2.1 Restitution des variables caractéristiques de l’explosion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 258
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Chapitre 1
Introduction

1.1 Problématique

Un long chemin a été parcouru depuis les civilisations mésopotamiennes qui ont commencé, vers 6000 av. J.-C.,
à utiliser le pétrole trouvé “par accident” durant le forage de puits à eau, à des fins pharmaceutiques ou cosmétiques.
Depuis, les méthodes de production de “l’eau qui brûle”, comme il était appelé au Japon au VIIème siècle, ainsi que
nos façons de l’utiliser, ont évidemment évolué de façon drastique, notamment à partir de la création de la première
société de distillation de pétrole, la Pennsylvania Rock Oil Company, qui commença à produire du pétrole pour
l’éclairage en 1855 au nord-est des Etats-Unis. Les développements techniques de production et d’utilisation ont
commencé leur réel essor autour des années 1900, après que les principaux champs pétrolifères aient été découverts
(Alberta, Canada ; Sumatra, Indonésie ; Masjed Soleiman, Perse ; Zorritos, Perou, ...), dévoilant ainsi l’immense
potentiel à dimension mondiale de cette source d’énergie. Depuis, les produits dérivés du pétrole (asphalte, essence,
matières plastiques...) et les technologies les utilisant (secteurs industriel et résidentiel, transports, ...) n’ont pas cessé
de se développer. Ainsi, la production mondiale de pétrole est en constante croissance (Fig. 1.1) (si l’on écarte les
crises pétrolières des années 70-80), jusqu’au point où il a commencé à jouer un rôle majeur dans les principaux
conflits du XXème et XXIème siècles (2nde guerre mondiale, 1939-1945 [1] ; guerre du Kippour, 1973 [2] ; révolution
iranienne, 1979 [3] ; 3ème guerre du Golfe en Irak, 2003 [4] ; ...).

Si le pétrole fait l’objet d’une exploitation et d’une utilisation industrielle poussées à partir des années 1850, le
gaz naturel devra attendre les années 1950 pour susciter un intérêt mondial. Le gaz naturel est apparu longtemps
comme une source d’énergie difficile à mettre en oeuvre. Son commerce sous forme liquéfiée n’a commencé qu’en
1964 [5].

Aujourd’hui, d’après l’International Energy Agency 1, 41% de l’énergie finale consommée provient du pétrole et
16% du gaz naturel (pour les transports, la part d’énergie consommée issue du pétrole s’élève à 96%). Compte tenu
des prévisions d’évolution de la population mondiale qui est estimée pour 2050 à 137% de la population mondiale
actuelle [6], la demande en énergie est supposée augmenter pendant encore 50, voire 100 ans [7]. À plus court terme,
l’International Energy Agency estime que la demande en pétrole va encore augmenter d’environ 50% d’ici 2030.

Ceci soulève donc 3 défis majeurs en ce début de XXIème siècle:
• être capable d’assurer l’approvisionnement en énergie des utilisateurs qui sont de plus en plus nombreux et ce

à un coût abordable et durable ;
• produire, transporter, et consommer cette énergie en altérant au minimum l’environnement, notamment en

1. International Energy Agency web site. http://www.iea.org/

1
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1.1. Problématique

FIGURE 1.1 : Production mondiale de pétrole depuis 1900.

limitant les émissions de gaz polluants dans l’atmosphère ;
• enfin, assurer la sécurité sur la production, le transport et le stockage de l’énergie.

Bien que de nouvelles énergies (bio-carburants, électricité, ...) s’immiscent progressivement dans des secteurs de
consommation qui étaient auparavant exclusivement approvisionnés par le pétrole (transports, génération d’énergie,
...), la répartition actuelle de consommation des énergies (66% de la consommation d’énergie primaire mondiale en
2011 provient des énergies fossiles) n’est pas sur le point de changer, et le pétrole devrait également être un acteur
majeur de l’énergie de demain.

En ce qui concerne les dégâts causés à l’environnement, les gouvernements et les industriels eux-mêmes mettent
en place des normes de plus en plus restrictives et s’engagent à réduire les émissions polluantes. De nombreuses ac-
tions de recherche sont ainsi dédiées au développement de nouveaux procédés à la fois pour produire mais également
pour consommer les énergies de façon plus propre et intelligente.

Finalement, la sécurité liée aux installations d’extraction, de transformation ou de stockage des énergies reste
un problème majeur qui touche tous les secteurs de procédés industriels: industries chimique, pétro-chimique, de
génération d’énergie, minière, les transports, ... Les produits manipulés sont en effet extrêmement volatils et inflam-
mables et sont généralement traités à des pressions élevées, ce qui peut générer des fuites accidentelles malgré les très
lourdes et nombreuses mesures de sécurité qui sont prises. Plusieurs scénarios, rassemblés sur l’arbre d’évènements
de la Figure 1.2, sont envisageables à la suite d’une telle fuite. Ces différentes éventualités sont susceptibles d’impac-
ter les différentes composantes du milieu environnant : bâtiments et installations, sous-sols, atmosphère, personnes,
... Bien qu’exceptionnels, les incidents menant à des explosions représentent un risque considérable, tant les dégâts
que peut infliger la surpression ainsi générée peuvent être d’une criticité extrême. De nombreux accidents ont de-
puis des décennies poussé les gens à travailler sur l’amélioration des conditions de production et de stockage de ces
produits. Exemples (liste non-exhaustive):

• 12 septembre 1867 - Montceau-les-Mines, France, coup de grisou dans le puits Sainte-Eugénie : 89 morts ;
• 14 avril 1944 - Mumbai, Inde, explosion d’un cargo dans les docks Victoria : ∼1300 morts, ∼3000 bléssés ;
• 4 janvier 1966 - Feyzin, France, explosion d’une raffinerie : 18 morts, une centaine de blessés ;
• 19 novembre 1984 - San Juanico, Mexique, séries d’explosions dans un dépôt de pétrôle : ∼500 morts, ∼5000

blessés ;
• 11 juillet 1978 - Los Alfaques, Espagne, explosion d’un camion transportant des carburants : 217 morts ;
• 23 mars 2005 - Texas City, États-Unis, explosion d’une raffinerie pétrolière : 15 morts, 170 blessés ;
• 11 décembre 2005 - Buncefield, Angleterre, incendie dans un terminal pétrolier, un des plus graves incendies

d’Europe qui dura deux jours : 43 blessés ;

2



1.1. Problématique

FIGURE 1.2 : Arbre d’évènements possibles consécutifs au relâchement accidentel d’un gaz ou d’un liquide volatil inflammable
dans l’atmosphère, selon Arntzen [8].

• 20 avril 2010 - Deepwater Horizon, Golfe du Mexique, explosion sur une plate-forme pétrolière : 11 morts ;
• 25 août 2012 - Amuay, Vénézuela, incendie et explosion de gaz dans une raffinerie : 48 morts.

Aujourd’hui des normes et des régulations très strictes (NFPA68, 1998 ; VDI 3673, 1995 ; FM DATA SHEET
7-76, 1998) ont été mises en place, à la fois au niveau national mais également international afin de créer un standard
pour les zones où il existe un risque d’explosion à considérer. Le guide ISO/CEI 51 définit le risque comme la
“combinaison de la probabilité d’un dommage et de sa gravité”. Les Tables 1.1, 1.2, et 1.3 présentent les échelles de
cotation en probabilité et gravité que l’INERIS 2 utilise pour l’analyse des risques d’accidents majeurs dans le cadre
des études de dangers.

Les incidents d’explosions intervenant sur les sites industriels sont évidemment assimilés à des évènements de
gravité 4 de par leurs impacts sur les personnes, les installations matérielles ainsi que sur l’environnement. Même si
la probabilité de tels évènements est très faible, compte tenu des mesures de sécurité prises, ils peuvent néanmoins
survenir et des exemples de défaillances ayant engendré des explosions existent sur une grande variété de types d’ins-
tallations. Le risque d’explosion liée à l’exploitation d’installations industrielles manipulant des produits dangereux
est ainsi assimilé à un risque jugé inacceptable et doit nécessairement être pris en compte afin d’envisager des actions
prioritaires pour réduire la probabilité ainsi que la gravité de tels scénarios.

Afin d’une part de créer les régulations et de les appliquer, et d’autre part de réduire les risques d’explosion
jugés inacceptables, il est déjà nécessaire, dans un premier temps, d’être capable de prédire ces risques. La recherche
sur les explosions de gaz a débuté dans les années 70, avec le premier objectif de développer un savoir-faire et
des outils permettant de prédire et de minimiser les effets de tels accidents [9]. Ces recherches ont premièrement été
menées à l’aide de campagnes expérimentales. L’utilisation des ressources informatiques et de l’approche numérique,
bien moins couteuse et dangereuse et apportant une quantité d’information plus importante, est assez récente : la

2. Institut National de l’Environnement Industriel et des Risques ; http://www.ineris.fr/
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1.1. Problématique

Niveau de
Gravité Cibles Humaines Cibles Matérielles Cibles Environnementales

4

Effets critiques (létaux ou
irréversibles) sur au moins une

personne à l’extérieur du site ou au
niveau de zones occupées du site.

Atteinte d’un bien, équipement dangereux
ou de sécurité à l’extérieur du site. Atteinte

d’un équipement dangereux ou d’un
équipement de sécurité critique sur le site
conduisant à une aggravation générale des

conséquences.

Atteintes critiques à des zones
vulnérables (ZNIEFF, points de
captage...) avec répercussions à

l’échelle locale.

3
Effets critiques (létaux ou

irréversibles) limités à un poste de
travail sur site.

Atteinte d’un équipement dangereux ou
d’un équipement de sécurité critique sur le

site sans aggravation générale des
conséquences.

Atteintes sérieuses à
l’environnement nécessitant des
travaux lourds de dépollution.

2

Aucun effet critique au niveau des
zones occupées ou postes de travail

du site. Des effets peuvent être
observés de façon très localisée.

Atteintes à des équipements dangereux du
site sans synergie d’accidents ou à des
équipements de sécurité non critiques.

Atteintes limitées au site et
nécessitant des travaux de

dépollution minimes.

1 Pas d’effet significatif sur le
personnel du site.

Pas d’effet significatif sur les équipements
du site.

Pas d’atteinte significative à
l’environnement.

TABLE 1.1 : Échelle de cotation de gravité des risques d’accidents majeurs dans le cadre d’études de danger selon l’INERIS.

Niveau de
Probabilité Traduction Qualitative

4 Evènement très probable dans la vie d’une installation. S’est déjà produit sur le site ou de nombreuses fois
sur d’autres sites.

3 Événement probable dans la vie d’une installation. Ne s’est jamais produit de façon rapprochée sur le site
mais a été observé de façon récurrente sur d’autres sites.

2 Événement peu probable dans la vie d’une installation. Ne s’est jamais produit de façon rapprochée sur le
site mais quelques fois sur d’autres sites.

1 Événement improbable dans la vie d’une installation. Ne s’est jamais produit de façon rapprochée sur le
site et très rarement sur d’autres sites.

TABLE 1.2 : Échelle de cotation de probabilité des risques d’accidents majeurs dans le cadre d’études de danger selon l’INERIS.

4
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Niveau de Probabilité

1 2 3 4

N
iv

ea
u

de
G

ra
vi

té 1

2

3

4

Risques jugés inacceptables

Risques critiques

Risques jugés acceptables

TABLE 1.3 : Échelle de prise en compte des risques d’accidents majeurs dans le cadre d’études de danger selon l’INERIS.

SCFD (Safety Computational Fluid Dynamics) est un sujet de recherche relativement nouveau (début des années
1990). Afin de construire des outils numériques permettant de reproduire avec précision les explosions de gaz, il
est évidemment nécessaire de comprendre les phénomènes fondamentaux qui les régissent. Ceci est la première
pierre permettant alors d’évaluer les modèles nécessaires pour les reproduire numériquement. Cette thèse s’insère
dans cette thématique de compréhension et de prédiction des risques d’explosions, et plus précisément dans le cas
où l’explosion est précédée d’une relaxation progressive des gaz entrainant la formation d’un nuage inflammable
avant d’être allumé (Fig. 1.2). L’étude des explosions dans cette thèse se limite également à la compréhension et
à la prédiction de ces phénomènes du point de vue de la mécanique des fluides réactifs uniquement (propagation
de flamme, variations de pression) : aucune étude de résistance des matériaux, qui permettrait d’évaluer les dégâts
causés par l’explosion, n’est par exemple réalisée ici.

1.2 État de l’art des études d’explosion

1.2.1 Qu’est ce qu’une explosion ?

Le mot explosion renvoie directement l’image de quelque chose se disloquant avec un grand “boum”. Dans la vie
de tous les jours, le mot est également utilisé pour décrire une dépense soudaine d’énergie : par exemple, le sprinter
Usain Bolt prenant un départ explosif lors du 100m des derniers championnats du monde d’athlétisme à Moscou,
ou l’équipe de France de basket-ball explosant de joie au coup de sifflet final de la finale de l’euro en Slovénie. Le
mot tire son origine du mot latin explodere, qui signifie “rejeter de la scène en frappant des mains (bruyamment), en
huant” [10]. En général, le mot explosion renvoie à un certain nombre de caractéristiques : vivacité, bruit, libération
d’énergie, ...

D’un point de vue plus scientifique, une explosion renvoie à un évènement capable de générer une surpression
massive. Lees [11] propose de la définir par une “libération d’énergie soudaine et violente” et FM Global [12] par
“une transformation rapide d’énergie potentielle chimique ou physique en énergie mécanique induisant une expan-
sion brutale des gaz”. Lors d’une explosion, la surpression générée est le facteur critique qui détermine l’étendue
des dégâts provoqués, notamment en termes de cibles matérielles. C’est en effet la surpression qui va causer les
efforts que vont subir les bâtiments et les installations présentes dans le périmètre atteint par l’onde de pression
et ainsi potentiellement causer leur destruction ou leur dégradation. Outre la gravité des conséquences sur les per-
sonnes présentes aux alentours, l’altération des installations environnantes peut alors aggraver la situation générale
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1.2. État de l’art des études d’explosion

notamment en générant de nouvelles explosions, ou en relâchant des produits dangereux dans l’environnement. La
surpression est par conséquent le paramètre critique caractérisant une explosion et il est primordial d’être capable de
la prédire correctement.

Dans le cadre de notre étude nous nous intéressons seulement aux explosions dites chimiques selon la classifica-
tion de Abbasi et al. [13] (à mettre en opposition aux explosions dites physiques), et plus précisément aux explosions
dirigées par un front de flamme réactif.

Pour ce type d’explosions, une source d’énergie externe (étincelle, chauffage, explosion annexe, ...) amorce
généralement la combustion d’un nuage gazeux inflammable. Dès lors, l’inflammation du nuage gazeux entraine la
formation d’une zone de réaction exothermique qui transforme les gaz frais en gaz brûlés moins denses, et l’énergie
chimique est transformée en chaleur. Au fur et à mesure que la flamme ainsi initiée se propage, la dilatation des
gaz au cours de la combustion vont amener la flamme à “pousser” les gaz frais situés autour de celle-ci. Si des
obstacles sont présents autour de la flamme, les gaz frais poussés par la flamme génèrent un écoulement turbulent
dans leur sillage. Ensuite, lorsque la flamme se propage à travers cet écoulement turbulent, et lorsqu’elle percute
elle-même les obstacles présents, elle est plissée. Sa surface et son taux de réaction total augmentent alors de façon
significative, ce qui a pour conséquence d’accroitre sa propre vitesse ainsi que la turbulence en amont de celle-ci, ce
qui va la rendre encore plus rapide. Cette puissante boucle de rétroaction positive est le mécanisme qui provoque
l’accélération de la flamme qui va accumuler des gaz dans les endroits confinés et engendrer les fortes surpressions
liées à l’explosion. Ce mécanisme est schématisé sur la Figure 1.3.

FIGURE 1.3 : Boucle de rétroaction positive du mécanisme d’accélération de flamme lors d’une explosion.

Lorsqu’une flamme se propage à travers un mélange inflammable, deux mécanismes vont accentuer l’augmenta-
tion de la pression :

• la rapidité de propagation de la flamme ;
• le confinement de la flamme.
Dans les accidents les plus critiques, une combinaison de ces deux mécanismes est généralement responsable

de la surpression générée. Selon les conditions de l’explosion (confinement, obstacles, type de carburant, ...) deux
régimes de propagation sont possibles, pour lesquels le Groupement Français de Combustion 3 donne les définitions
suivantes :

• Déflagration :“Mode de propagation autonome subsonique de la réaction dans un milieu combustible
(idéalement prémélangé) grâce à son couplage avec les mécanismes de transport de chaleur et de matière.
Le mode de déflagration est caractérisé par une diminution de la pression et de la masse volumique en même
temps qu’une accélération des gaz traversant la zone de réaction.”

3. GFC : Groupement Français de Combustion ; http://www.combustioninstitute.fr/
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1.2. État de l’art des études d’explosion

• Détonation :“Propagation plus ou moins autonome d’une zone de combustion couplée à un complexe d’ondes
de choc qui la précède, se faisant avec une vitesse supérieure à la célérité du son par rapport au milieu
réactif. Le mode de détonation est caractérisé par une augmentation de la pression et de la masse volumique
en même temps qu’une décélération des gaz par rapport à la zone réactionnelle qu’ils traversent. Dans ce
mode, la vitesse de propagation de la zone réactionnelle est supersonique par rapport aux gaz frais. Dans une
détonation, la combustion procède par auto-inflammation du mélange comprimé par l’onde de choc associée.”

Bien que le régime de détonation soit le plus dévastateur de par les surpressions générées qui sont bien supérieures à
celle générées par les déflagrations, seul le régime de déflagration sera étudié dans ce travail. En ce qui concerne les
détonations, nous renvoyons le lecteur aux nombreux travaux de Dorofeev [14, 15, 16], ou à l’ouvrage de Lee [17].

Les déflagrations, qui font donc l’objet de notre étude, sont des phénomènes multi-physiques et multi-échelles
complexes : elles mettent en effet en jeu des réactions chimiques, des transports d’espèces et de chaleur, de la
turbulence, de l’interaction flamme/obstacle, de l’acoustique, ... sans compter que tous ces phénomènes sont for-
tement couplés. Chacun de ces phénomènes doit être correctement reproduit lorsque l’on étudie les explosions
numériquement si on veut être capable de reproduire les paramètres d’intérêt critique : soit en le résolvant direc-
tement, soit en le modélisant.

1.2.2 Comment les explosions sont-elles étudiées ?

1.2.2.a) Organismes et programmes de recherche

Plusieurs organismes et laboratoires existent, travaillant à travers divers projets sur la mise en place et l’analyse
de méthodes ainsi que sur l’élaboration de lignes de conduites pour la sécurité liée aux risques d’explosions. Par
exemple la NFPA 4 est une organisation internationale à but non-lucratif qui a publié plus de 300 codes & standards
qui détaillent des méthodes permettant de limiter les risques liés aux feux et aux explosions dans divers contextes
et configurations. Cela comprend notamment le NFPA 921 [18], qui est focalisé sur la prédiction d’explosions et
de feux, ou le NFPA 68 [19], centré sur la réduction des dégâts d’explosions par aération. Des régulations existent
également, comme la réglementation ATEX (ATmosphères EXplosives) qui est issue de deux directives Européennes
(94/9/CE et 1999/92/CE) et qui impose à tous les chefs d’établissement de maı̂triser les risques relatifs à l’explosion
de ces atmosphères.

Afin de satisfaire ces demandes, différents projets de recherche ont vu le jour et travaillent toujours activement sur
le développement de méthodes permettant d’évaluer au mieux les risques d’explosion. Le projet HySafe 5 regroupait
par exemple 26 organisations à travers 12 pays afin d’améliorer les connaissances et d’unifier les actions de recherche
Européennes sur la sécurité liée à l’utilisation de l’hydrogène comme source énergique [20]. Le projet MERGE fi-
nancé par l’Union Européenne à travers le Programme des Risques Majeurs Technologiques (CEC-CGXII), regroupe
les organisations ayant développé les codes d’explosion les plus utilisés afin d’améliorer la sécurité des sites indus-
triels. Sont par exemple inclus dans ce projet les codes FLACS du CMR/GexCon [8], REAGAS de TNO [21], EXSIM
de Tel-Tek [22], ou COBRA de Mantis Numerics Ltd. Les tendances clefs ainsi dégagées par le programme sont pu-
bliées et les nouvelles technologies mises au point dans le cadre du projet sont rendues disponibles au public à travers
ces publications. Ces codes sont notamment régulièrement testés sur des configurations d’explosion communes [23]
pour tester leur capacité prédictive.

1.2.2.b) Configurations et cas-tests étudiés

Afin de développer des méthodes permettant de prédire les explosions en milieu industriel, il est nécessaire dans
un premier temps d’obtenir des données expérimentales de ces phénomènes. Ces tests expérimentaux peuvent être

4. National Fire Protection Association ; http://www.nfpa.org/about-nfpa
5. European Network of Excellence “Safety of Hydrogen as an Energy Carrier”. http://www.hysafe.org
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utilisés d’une part de façon directe afin d’extraire des corrélations et des lois empiriques pour la prédiction des
conséquences des explosions. Mais d’autre part, ils peuvent également servir de référence afin de valider les outils
numériques développés pour la prédiction des explosions. Cependant, ce domaine d’étude ne permet évidemment
pas de réaliser des tests expérimentaux d’explosions sur des configurations réelles, ce qui serait trop couteux et
dangereux. Les seules données “expérimentales” disponibles sur configurations réelles proviennent des différents
évènements accidentels qui sont survenus par le passé sur plusieurs sites industriels et qui constituent une précieuse
source d’information. L’incident de Buncefiled [24] a par exemple permis de mettre en évidence le rôle majeur que la
végétation peut avoir sur le développement et la propagation de la flamme. Cependant, ces études expérimentales bien
particulières ne procurent pas d’informations détaillées sur l’explosion. Les seules données disponibles proviennent
des dégâts causés, des témoignages, ou des quelques données enregistrées par les éventuels appareils de contrôle
(capteurs de pression dans les réservoirs par exemple).

Si l’on veut obtenir des données expérimentales détaillées et précises sur les phénomènes d’explosions, il est
nécessaire de mettre en place des configurations tests et de les instrumenter à l’aide de capteurs de pression ou de
caméras par exemple. Les configurations étudiées expérimentalement sont généralement constituées d’enceintes
semi-confinées (boite avec une ou plusieurs ouvertures) dans lesquelles sont disposés un ou plusieurs obstacles. Ces
enceintes sont remplies d’un mélange gazeux inflammable qui est allumé à l’aide d’une bougie ou d’un laser. Dans
le cas le plus général le nuage de gaz considéré est parfaitement prémélangé (composition homogène) et on laisse
le temps à l’écoulement de retourner au repos avant l’allumage. Dans le cadre d’études de scénarios d’explosions
de gaz, cela signifie que l’on se place dans le cas où l’explosion intervient après un temps suffisamment long après
la fuite et que l’on peut ainsi considérer que le mélange est homogène et au repos. Dans ce contexte, la flamme se
propage de façon laminaire dans un premier temps, puis accélère au fur et à mesure qu’elle percute les obstacles et
devient turbulente, se propageant ainsi à des vitesses élevées et générant une surpression à l’intérieur de la chambre.
Si l’écoulement initial est turbulent, la propagation turbulente peut être déclenchée dès les premiers instants. Ce type
de configuration reproduit le cas critique d’une explosion : le confinement (dû à l’enceinte et aux obstacles) ainsi
que la forte vitesse de la flamme (due à la turbulence et au plissement de la flamme que vont induire les obstacles)
sont les deux mécanismes responsables de l’augmentation de la pression. Deux types de configurations peuvent
alors être étudiées, différenciées par leur taille:

• Les configurations de moyenne à grande échelle [9, 25, 26, 27](plusieurs m3) : ces configurations, dont une
liste non-exhaustive est donnée dans la Table 1.4, sont les plus représentatives en terme de taille par rapport aux
configurations réelles. Les diagnostics disponibles se limitent généralement à une simple courbe d’évolution de
la surpression au cours du temps.

• Les configurations de petite échelle, ou de laboratoire [28, 29, 30, 31](moins d’1 m3) : moins représentatives
en termes d’échelle, ces configurations sont plus maniables et permettent ainsi de réaliser plus facilement des
études paramétriques (taille, forme, position, ou nombre d’obstacles, type de carburant, ... ), et d’obtenir des
diagnostics plus fins (visualisation de la flamme, vitesse de flamme, ...). Une sélection des cas-tests les plus
récents d’explosion en chambre semi-confinée de petite échelle est donnée dans la Table 1.5.
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Ét
ud

em
od

ifi
ca

tio
n

de
pa

ra
m

èt
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re
nt

es
•

Vi
su

al
isa

tio
n

•
Po

sit
io

n
de

fla
m

m
e

•
Su

rp
re

ss
io

n
•

U
RA

N
S

[4
5]

20
00

U
ni

ve
rs

ité
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de

Sy
dn

ey
,

(A
U

S)
[5

8,
59

,2
9]

0.
00

06

•
CH

4
•

C 3
H

8
•

H
2

•
Fo

rm
e

de
so

bs
ta

cl
es

•
N

om
br

e
d’

ob
sta

cl
es

•
Po

sit
io

n
de

so
bs

ta
cl

es

•
Vi

su
al

isa
tio

n
•

Po
sit

io
n/

Vi
te

ss
e

de
fla

m
m

e
•

Su
rp

re
ss

io
n

•
LE

S
[6

0,
61

,6
2,

63
,

64
]

20
09

In
sti

tu
td

e
Re

ch
er

ch
e

su
rl

a
Co

m
bu

sti
on

,(
IT

)[
65

]
0.
00

5

•
CH

4
•

CH
4-

H
2

•
Tu

rb
ul

en
ce

in
iti

al
e

•
Vi

te
ss

e
de

fla
m

m
e

m
oy

en
ne

•
Su

rp
re

ss
io

n
•

LE
S

[6
6]

20
10

FM
G

lo
ba

l,
(U

SA
)[

30
,6

7,
68

]
0.
00

1
•

H
2

/

•
Vi

su
al

isa
tio

n
•

Po
sit

io
n/

Vi
te

ss
e

de
fla

m
m

e
•

Su
rp

re
ss

io
n

•
D

N
S

(2
D

)
[6

9,
70

,
71

]
•

LE
S

[3
1]

TA
B

L
E

1.
5

:E
xe

m
pl

es
de

ca
s-

te
st

sd
’e

xp
lo

si
on

en
ch

am
br

e
se

m
i-c

on
fin

ée
ob

st
ru

ée
de

pe
tit

e
éc

he
lle

dé
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1.2. État de l’art des études d’explosion

La configuration de l’Université de Sydney mise en place en 2006 [58], illustrée sur la Figure 1.4 est l’une de
ces configurations de petite échelle (25 cm de long). C’est cette configuration qui a été choisie comme cas-test pour
les études présentées dans cette thèse. La grande quantité de références bibliographiques sur cette configuration [29,
59, 61, 62, 63, 64] et la variété des études paramétriques réalisées (type de carburant, nombre, position, et forme
des obstacles) font de cette configuration le cas-test idéal pour étudier et mettre en valeurs les phénomènes clef qui
dirigent les explosions.

FIGURE 1.4 : Schéma illustrant la configuration d’explosion de petite échelle de l’Université de Sydney [58].

Cependant cette configuration d’explosion reste un cas-test à échelle réduite et rien ne permet de certifier à
priori que les conclusions qui pourront être tirées à cette échelle seront toujours valides sur des configurations de
taille réelle. Tous les paramètres de l’explosion ne sont en effet pas modifiés de la même manière lorsque l’échelle
augmente. Si la quantité de gaz, ou la taille des plus grandes structures turbulentes augmentent bien avec la taille de
la chambre, ce n’est par exemple pas le cas de la vitesse de flamme laminaire qui reste contante, où de la taille des
plus petites structures turbulentes (échelle de Kolmogorov) qui peut diminuer à cause de l’augmentation du nombre
de Reynolds. Durant cette thèse, afin de généraliser les résultats obtenus pour la configuration de petite échelle à
des configurations plus réalistes, des chambres identiques mais à l’échelle 6:1 et 24:1 (resp. 1.5 m et 6.1 m de long,
Fig 1.5) ont été construites et analysées expérimentalement par le biais de la société GexCon 6 grâce à un financement
de TOTAL. De plus amples détails sur ces différentes configurations sont donnés dans le Chapitre 5.

1.2.2.c) Méthodes

Idéalement, on attend de la méthode qu’elle reproduise correctement la physique de l’explosion, qu’elle donne
une estimation précise de la surpression générée, qu’elle soit capable de reproduire l’influence de divers paramètres
sur l’explosion (type de carburant, obstacles, confinement, ...), qu’elle ne nécessite pas d’ajustement de constantes
ou de paramètres, qu’elle soit facile d’utilisation, qu’elle soit précise numériquement, et que le temps de restitution
des résultats soit court.

Cependant, la plupart de ces requêtes sont contradictoires : il sera impossible de reproduire avec précision toute
la physique de l’explosion avec un temps de restitution court, et les méthodes donnant un résultat rapidement ne
donneront que des solutions très approximatives.

6. Gexcon : société spécialisé en sécurité, gestion du risque et modélisation avancée de dispersion, d’explosion, et d’incendie. ;
http://www.gexcon.com
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1.2. État de l’art des études d’explosion

FIGURE 1.5 : Comparaison des échelles des configurations expérimentales de Sydney (PE) et de GexCon (ME,GE).

Les différentes méthodes existant pour prédire la surpression générée par une explosion sont communément
classées en 3 catégories [72, 73] qui augmentent en complexité, en précision, et en temps de restitution dans l’ordre
suivant :

1. les méthodes empiriques, extraites de l’analyse de résultats expérimentaux, qui ont notamment été développées
pour le dimensionnement de surfaces d’aération (surface des ouvertures présentes sur un bâtiment) pour la
réduction de la surpression générée dans des enceintes confinées ;

2. les modèles phénoménologiques, qui sont des modèles physiques simplifiés qui cherchent à représenter seule-
ment la physique “essentielle” des explosions ;

3. et la CFD, pour laquelle les équations de la mécanique des fluides et de la combustion, qui renferment toute la
physique des explosions, sont résolues numériquement.

Méthodes empiriques
Les modèles empiriques sont basés sur des corrélations obtenues à partir de l’analyse de résultats expérimentaux afin
de décrire la propagation turbulente dans une enceinte semi-confinée. Certaines de ces méthodes reposent sur une
compréhension des explosions et certains paramètres ont été extraits d’expériences [74, 75, 76, 77, 78]. D’autres ne
sont que de pures corrélations empiriques développées directement pour s’ajuster sur une gamme d’expériences [79,
80, 81, 82]. Ces méthodes fournissent la surpression maximale atteinte pour une configuration donnée.

Des compilations détaillées des différents modèles existant pour ce genre de méthode ont été publiées par
Bradley et Mitcheson [77] ou par Razus et Krause [83]. Ces méthodes analytiques sont toujours utilisées, notamment
dans les standards tels que le NFPA afin d’estimer les surfaces d’aération nécessaires en fonction du volume de
l’enceinte considérée. Différents niveaux de complexité existent pour ce type de méthodes dont quelques-unes sont
détaillées ici par ordre croissant de complexité :

• Méthode d’équivalence TNT [84] - La méthode est basée sur l’hypothèse que l’explosion de gaz peut être
assimilée à une charge explosive telle que la TNT. La relation suivante donne l’équivalent en TNT du nuage de
gaz explosif considéré à partir de la masse d’hydrocarbone contenue à l’intérieur :

WTNT = ηWf
Hf

HTNT
(1.1)
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1.2. État de l’art des études d’explosion

où Wf et WTNT sont les masses de carburant dans le nuage de gaz et de TNT équivalente, Hf et HTNT

sont les dégagement de chaleur (en MJ.kg−1) de la combustion du carburant et l’énergie de détonation de
la TNT, et η ≈ 0.03 − 0.05 est un facteur de rendement défini par expérience. La surpression générée est
ensuite estimée à partir de la grande quantité de références expérimentales sur les explosions de TNT. Il n’est
évidement pas recommandé d’utiliser cette formulation qui ne représente absolument pas les explosions de
gaz, ni la géométrie considérée.

• NFPA 68 [19] - Cette méthode, sensiblement plus élaborée, évalue la surpression générée overP en bar à
partir du rapport entre la surface interne de la chambre Sch et de celle de l’aération Sv:

overP =

(
CSch

Sv

)2

(1.2)

C est un paramètre dépendant du type de mélange (C = 0.037 bar1/2 pour du méthane et C = 0.045 bar1/2

pour du propane). Cette formulation simple, qui était utilisée dans les codes et standards NFPA il y a tout
juste 10 ans, prend en compte la géométrie de façon très basique mais ne repose à proprement parler sur aucun
principe physique.

• Corrélations de Bradley et Mitcheson [77] - Cette formulation résulte en une série de corrélations donnant
la surpression générée par l’explosion en fonction du rapport entre un paramètre adimensionnel de l’aération
A et un paramètre adimensionnel de vitesse de flamme S0 définis par :

A =
CdSv

Sch
(1.3)

S0 =
uf

c

(
ρGF

ρGB
− 1

)
(1.4)

où Cd est le coefficient de décharge de l’aération, Sv la surface de l’aération, Sch la surface interne de la
chambre, uf la vitesse de flamme, c la vitesse du son, et ρGF et ρGB les densité des gaz frais et gaz brûlés. La
surpression overP en bar est ensuite estimée à l’aide de corrélations du type:

overP = 2.43

(
A

S0

)−0.6993

(1.5)

valable par exemple ici pour des surpressions inférieures à 1bar. Bradley et Mitcheson [77] ont été les premiers
à utiliser des corrélations dépendantes de ces paramètres adimensionnels même si ces corrélations ne sont
applicables que dans des contextes restreints (enceinte sphérique, allumage central, ...).

• Formulation Universelle de Molkov [85] - Cette formulation, qui est l’une des corrélations empiriques les
plus abouties, est basée sur deux paramètres adimensionnels : Br, qui est un équivalent du coefficient A/S0 de
Bradley et Mitcheson, et χ/µ qui représente l’interaction entre l’explosion et l’écoulement externe.

overP = 9.8

[
Br(E − 1)

(36π)1/3
√
γGF

µ

χ

]−2.4

(1.6)

avec

Br =
Sv

V 2/3

c

uf

(
E − 1−1/γGB

1−1/γGF

) (1.7)

et χ

µ
= 0.9

[
(1 + 10V 1/3)(1 + 0.5Br)

]0.37
(1.8)

où V est le volume de la chambre, E = ρGF /ρGB le ratio d’expansion de la flamme, et γGF et γGB les ratio
de chaleurs spécifiques des gaz frais et des gaz brûlés. Cette formulation ne prend pas en compte les obstacles
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1.2. État de l’art des études d’explosion

susceptibles d’être localisés à l’intérieur de la chambre. Molkov [86] conseille de les prendre en compte en
multipliant simplement le rapport χ/µ par 3.

Ces méthodes ne sont cependant applicables que dans certaines conditions très restrictives (en général dans
des configurations très semblables à celles dont les corrélations ont été tirées) et ne sont en pratique pas utilisables
pour des études de configurations réelles, même si elles constituaient la base des études de risques d’explosion
il y a 10-15 ans [83]. Ces modèles dont certains sont intégrés dans les codes et standards de la NFPA, ne sont
que des estimations grossières et ne prennent en compte aucune physique de l’explosion. Divers paramètres de
l’explosion (position de l’allumage, forme de la chambre, forme et position des obstacles, ...) peuvent influer de
façon non négligeable sur la surpression générée. Ces corrélations ne permettent pas de prendre ces paramètres en
considération. Une approche légèrement plus aboutie est d’utiliser les méthodes phénoménologiques, qui permettent
de représenter une physique simplifiée des explosions.

Méthodes phénoménologiques
Les méthodes phénoménologiques consistent en un jeu d’équations différentielles couplées, dépendantes du temps,
qui peuvent être résolues pour obtenir la pression P générée par l’explosion en fonction du temps. Ces équations
sont obtenues à partir de considérations phénoménologiques simples. Le code SCOPE [34, 35] (Shell Code for
Over-pressure Prediction in gas Explosion), qui est le code phénoménologique le plus utilisé et qui est en continuel
développement par le Shell’s Thornton Research Centre, résout par exemple numériquement l’équation de conserva-
tion de la masse de gaz frais MGF :

dMGF

dt
= −SfutρGF − CDuvSvρGF (1.9)

où Sf est la surface de flamme a priori globale (sans prendre en compte le plissement), ut la vitesse de propagation
turbulente, ρGB la densité des gaz frais, CD le coefficient de décharge de l’aération, Sv la surface de l’aération, et
uv la vitesse des gaz qui quittent la chambre par l’aération ; ainsi que l’équation de conservation des gaz brûlés :

dB

dt
= P (1/γ)SfutE (1.10)

où la quantité B = P (1/γ)VGB est généralement utilisée. γ est le ratio de chaleur spécifique, VGB le volume de gaz
brûlés, et E = ρGF /ρGB le ratio d’expansion de la flamme. Ces équations traduisent simplement le fait que les gaz
brûlés sont créés sur la surface de la flamme Sf à la vitesse ut par unité de surface, et qu’une partie des gaz frais est
consommée par la flamme sur la surface de flamme Sf tandis qu’une autre partie s’échappe par l’aération Sv. Divers
modèles et corrélations (qui peuvent être empiriques) sont ensuite utilisés afin de prendre en compte la forme globale
de la flamme, l’effet des obstacles sur la forme de la flamme, l’effet de la turbulence sur le plissement de la flamme,
la relation entre la vitesse des gaz frais quittant la chambre par l’aération et la pression dans la chambre, ...

La géométrie du scénario étudié n’est pas nécessairement prise en compte. Elle peut être intégrée notamment à
travers une estimation de la surface de la flamme pour un volume de gaz brûlé donné (sphère, ellipsoı̈de, ...), ou par
une augmentation de la surface de flamme par plissement dû aux obstacles. Une corrélation fréquemment employée
pour une chambre allongée est de supposer que le plissement de la flamme augmente linéairement au fur et à mesure
que la flamme progresse, de façon proportionnelle à la racine carrée du ratio de blocage BR induit par les obstacles :

d(Sf/S0)

dx
= 1.7

√
BR (1.11)

où S0 est la surface de flamme sans obstacle.

Bien que leur niveau de précision soit supérieur à celui des méthodes empiriques, les méthodes phe-
noménologiques ne permettent pas d’obtenir de renseignements détaillés sur les champs de l’écoulement. Les détails
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1.2. État de l’art des études d’explosion

géométriques sont également très succincts, et les modèles utilisés pour prendre en compte la turbulence notamment
sont très approximatifs et sont généralement extraits de relations empiriques.

Une approche phénoménologique appliquée à la géométrie de la chambre d’explosion de l’université de Sydney,
présentée sur la Figure 1.4, a été développée dans le cadre de cette thèse pour compléter les calculs détaillés faits
par CFD. Cette approche, dont les équations sont dérivées à partir de l’équation de conservation de l’énergie totale
dans la chambre, est présentée dans le Chapitre 6. Le but n’est pas de valider les capacités prédictives d’un tel outil
mais seulement de mettre en évidence les phénomènes responsables à l’ordre 0 de la génération de la surpression
par l’explosion. De plus, le développement et l’utilisation de cet outil permettent également de mettre en valeur les
limitations d’une telle approche.

Méthodes numériques : CFD
Bien que des estimations et des tendances correctes de surpression puissent être prédites à l’aide des approches
empiriques ou phénoménologiques (une fois que les différentes constantes des modèles ont été calibrées), ces
méthodes ne permettent pas d’obtenir des estimations précises de l’écoulement, de la propagation de la flamme,
ou de la surpression générée dans des géométries complexes diverses. Les explosions de gaz sont des phénomènes
complexes, mettant un jeu un large spectre d’échelles spatiales et temporelles ainsi que de forts gradients. De
plus elles sont caractérisées par l’interaction instationnaire entre la flamme et la turbulence induite par les divers
obstacles se trouvant sur sa trajectoire. L’interaction flamme-turbulence dirige la propagation de la flamme et va
apporter des variations considérables de celle-ci et de la surpression générée. Réduire ces phénomènes à un volume
de nuage de gaz et une quantité d’obstacles est à l’évidence trop restrictif. Ceci justifie l’utilisation de la CFD, qui
a un potentiel bien supérieur aux types de méthodes réductrices présentées jusqu’à présent. Même si la CFD pour
la sécurité était encore considérée il y a une dizaine d’années comme superflue, elle est de plus en plus acceptée
comme la solution incontournable. Elle est aujourd’hui de plus en plus utilisée pour les études de risques sur des
configurations industrielles réelles. La physique des phénomènes d’explosion est reproduite de façon précise en
résolvant les équations de la mécanique des fluides et de la combustion par une discrétisation du domaine de solution
en espace et en temps. Les équations de conservation sont alors appliquées en chaque sous-domaine défini par le
processus de discrétisation, et résolues selon une procédure itérative. Cette approche est par conséquent beaucoup
plus couteuse en termes de temps de calcul que les approches présentées précédemment, mais elle est la seule façon
de reproduire et prédire avec précision les phénomènes d’explosion. Outre l’aspect prédictif de la CFD, l’accès à
toutes les composantes de l’écoulement permet d’améliorer considérablement la compréhension des phénomènes
physiques qui contrôlent les explosions de gaz.
Le principal inconvénient associé aux méthodes CFD est la limitation imposée par la puissance des ordinateurs
disponibles. Il est par exemple pratiquement impossible de simuler exactement, à l’aide de méthodes DNS (Direct
Numerical Simulation), un écoulement turbulent en géométrie complexe car le spectre d’échelles mis en jeu est trop
vaste et ne peut pas être résolu entièrement. Par conséquent, des sous-modèles pour la combustion ou le transport
turbulent doivent être utilisés pour représenter les phénomènes de haute fréquence et de petite échelle qui sont trop
couteux à simuler. Ceci permet ainsi de simplifier et d’alléger la simulation numérique, la rendant moins couteuse en
terme de temps CPU comme c’est le cas pour les méthodes URANS (Unsteady Reynolds Average Navier-Stokes)
ou LES (Large Eddy Simulation). C’est notamment ce qui est fait aujourd’hui pour toutes les études numériques
industrielles de phénomènes liés à la mécanisme des fluides (météorologie, écoulements fluviaux, développement
moteurs, ...).

1.2.2.d) État-de-l’art des études CFD d’explosions

Bien que les limitations des méthodes phénoménologiques pour la prédiction et la compréhension des
phénomènes d’explosion aient clairement été mises en évidence au cours de ces dernières années, la forte inertie
des régulations mises en places poussent certains groupes de recherche à continuer de développer ces méthodes,
qui sont déjà mises en place dans certains codes et standards (NFPA, ATEX), afin les rendre plus fiables et plus
représentatives du plus grand panel de conditions opératoires et de configurations possibles [41, 87, 88]. Cepen-
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1.2. État de l’art des études d’explosion

dant il est globalement accepté dans la communauté scientifique que les méthodes CFD constituent l’outil d’avenir
pour les études d’explosions, grâce à leurs capacités prédictive qui sont dues à la physique des explosions qu’elles
renferment. C’est pourquoi nos travaux de recherche se sont tournés vers ce type de méthode.

Avancées dans la modélisation des explosions de grande échelle
Dans le cadre de la SCFD pour les études industrielles, les configurations étudiées ont pour principale caractéristique
d’être de très grande échelle (bâtiments, plateformes, dépôts, ... de l’ordre de la centaine de mètres) tout en présentant
de nombreux éléments géométriques de petite échelle (tuyaux, instrumentations, ... de l’ordre de quelques cen-
timètres). Le spectre d’échelles des détails géométriques à représenter est donc très important, ainsi que le spectre
d’échelles turbulentes que cela engendre. Les études de SCFD sont donc généralement réalisées à l’aide de méthodes
de type URANS pour lesquelles toutes les échelles turbulentes sont modélisées limitant ainsi le coût de calcul. De
plus, les plus petites structures géométriques de la configuration ne sont généralement pas représentées directement
sur le maillage utilisé mais elles sont prises en compte à l’aide des modèles de porosité (PDR : Porosity/Distributed
Resistance), qui reproduisent la turbulence et le blocage induit par les structures géométriques non-résolues. Plusieurs
codes dédiés aux études de sécurité utilisent ces méthodes : FLACS [8], AutoReaGas [21], EXSIM [22], COBRA.
Bien que plusieurs exercices de benchmark comparant différents codes URANS sur plusieurs cas-tests d’explosions
semblent accréditer cette approche [33, 40], il faut garder à l’esprit que ces tests sont réalisés en connaissant a priori
les résultats expérimentaux. Ceci laisse donc le loisir à l’utilisateur d’ajuster les nombreux paramètres disponibles
dans les modèles utilisés par ce type d’approche. Par exemple, pour le benchmark d’explosion d’hydrogène dans un
tunnel à l’échelle 1:5 [33] qui a été réalisé conjointement par plusieurs organismes membres du reseau HySafe ayant
une expérience significative dans le domaine de la modélisation des explosions (le Karlsruhe Institute of Technology
- KIT -, le Joint Research Center - JRC -, le Kurchatov Institute - KI -, l’Université de Ulster - UU -, et GexCon -
GxC -), les modèles utilisés dans les différents codes pour la vitesse de propagation de la flamme sont détaillées dans
la Table 1.6. Dans le cas le plus direct (b0b) aucune transition entre la phase de propagation laminaire et la phase
turbulente n’est reproduite et la vitesse de propagation prend une valeur constante définie par l’utilisateur. Ce niveau
de modélisation peut être rapproché de celui des modèles pour lesquels la transition de la phase laminaire vers la
phase turbulente est un choix explicite de l’utilisateur qui la définit alors par une condition temporelle (COMB3D)
ou spatiale (FLUENT). Finalement, le meilleur des modèles en présence est celui de FLACS qui représente la vitesse
de propagation par une corrélation fonction de la vitesse de fluctuation turbulente u′ qui a été développée à partir
d’observations expérimentales, et dont les différentes constantes ont été calibrées sur divers cas-tests. Dans ce cas,
la transition entre l’écoulement laminaire et turbulent est basée sur les conditions locales de l’écoulement, sans faire
intervenir l’utilisateur. C’est également ce type de modèle qui est implanté dans les codes COBRA ou EXSIM. Tous
ces modèles laissent donc un large choix (et la large tâche) à l’utilisateur de définir ces constantes, qui vont avoir
un fort impact sur le résultat obtenu, ou alors elles lui sont imposées directement, comme dans FLACS, à partir de
corrélations dérivées expérimentalement par les développeurs.

Code (Organisme) Expression pour la vitesse de propagation de la flamme S

COMB3D (KIT) Premières 50 ms à la vitesse de flamme laminaire : S = S0
L ; ensuite propaga-

tion turbulente: S = S0
L(1 + 1.25(u′/S0

L)
0.7)

b0b (KI) S = ST constante définie par l’utilisateur

FLUENT (UU)
Si le rayon équivalent du volume de gaz brûlés de la flamme R < R0 alors
S = f

(
u′

ST
, R
R0

)
; si R > R0 alors S = g

(
u′

ST
, R
R0

)
, où R0 est un rayon

défini par l’utilisateur. (f et g définies dans [40]).

FLACS (GxC)
la vitesse de propagation S est égale au max(ST , S

0
L), où ST =

min(S1
T , S

2
T ) avec S1

T = 0.96S0
L
0.284

u′0.912lm
0.196ν−0.196 + S0

L et S2
T =

1.8S0
L
0.784

u′0.412lm0.196ν−0.196

TABLE 1.6 : Modèles pour la vitesse de propagation de la flamme dans différents codes de SCFD URANS utilisés lors du bench-
mark d’explosion d’hydrogene dans un tunnel 1:5 [33, 40].
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De plus, bien que la simulation URANS soit à ce jour l’approche de référence en industrie pour étudier les
écoulements réactifs turbulents lors d’explosions, les modèles de turbulence implantés dans ces codes de CFD sont
basés sur une hypothèse de moyenne statistique de la turbulence et ne sont adaptés qu’à certains type d’écoulements
simples : régime stationnaire, lorsque la turbulence est complètement établie notamment. Par contre, ces modèles ne
sont pas adaptés à la prédiction de la transition d’une propagation de flamme laminaire à une propagation turbulente.
Or, les déflagrations débutent généralement dans un environnement au repos. La transition du laminaire au turbulent
est par conséquent un phénomène primordial qu’il faut être capable de reproduire pour éviter d’obtenir des solutions
erronées. Avec l’augmentation régulière de la puissance des moyens de calculs, la LES s’annonce comme un outil
prometteur pour la SCFD, qui a déjà montré son fort potentiel à reproduire des écoulement réactifs turbulents en
géométrie complexe sur des architectures informatiques massivement parallèles [89, 90, 91]. Cette technique est glo-
balement considérée dans la communauté de la combustion turbulente comme un outil d’avenir pour les simulations
d’écoulements réactifs turbulents, que cela soit dans le milieu de la recherche ou dans le milieu industriel (pour la
conception moteur par exemple). Au contraire de l’approche URANS qui modélise toutes les échelles turbulentes,
la méthode LES résout explicitement les grandes structures turbulentes de l’écoulement (jusqu’à la taille de maille)
tandis que seules les structures les plus petites, qui montrent un comportement universel [92], sont modélisées. La
LES offre ainsi une représentation améliorée de la turbulence, et par conséquent des interactions flamme-turbulence
également, par rapport à l’approche classique URANS. Les méthodes LES capturent la nature instationnaire inhérente
aux écoulements turbulents et par conséquent elles permettent également de capter les phénomènes transitoires tels
que la propagation de flamme. Cependant, la LES nécessite d’utiliser des maillages avec une taille de maille très fine
pour que les phénomènes nécessitant d’être modélisés (ceux qui prennent place à des échelles inférieures à la taille
de maille) soient alors de très petite échelle et donc effectivement indépendants des structures macroscopiques liées
à l’écoulement et à la géométrie. Ceci limite par conséquent considérablement l’utilisation de la LES pour les cas
d’explosions sur des configurations industrielles réelles, au moins avec les moyens de calculs actuels. Molkov et Ma-
karov [37, 93] se sont néanmoins lancés dans des études LES de configurations de grandes échelles. Si les résultats
obtenus sur une configuration de 6.5 m3 à l’aide d’un maillage adaptatif se raffinant dans la zone de flamme (cel-
lules de 35 mm) se sont montrés prometteurs en prédisant le maximum de surpression de façon acceptable [93], les
tests réalisés sur la géométrie de très grande échelle SOLVEX (550 m3, cellules de 0.8m) ont clairement montré les
limites d’une telle approche à ce jour [37].

Avancées dans la modélisation des explosions de petite échelle
Comme il a été dit précédemment, des configurations de petite échelle sont généralement étudiées de façon à ce
qu’elles soient abordables en termes de coût de calculs. Bien que ces configurations soient évidemment moins
représentatives que les configurations de grande échelle en termes de conséquences induites par les explosions, ces
configurations sont plus maniables et permettent ainsi de réaliser plus facilement des études paramétriques (taille,
forme, position, ou nombre d’obstacles, type de carburant, ... ), et d’obtenir des diagnostics expérimentaux plus fins
(visualisation de la flamme, vitesse de flamme, ...). Ceci permet alors une meilleure compréhension des phénomènes
d’explosions qui peut ensuite être extrapolée aux configurations réelles.

Dans le domaine des études CFD des explosions en chambre (semi-)confinée de petite échelle, une distinction
peut être faite entre les études qui ont pour but d’étudier la détonation (ou la transition déflagration-détonation) et
celles qui se focalisent sur les déflagrations. Le domaine des simulations numériques de détonations est un sujet qui
met en jeu des phénomènes bien spécifiques (auto-inflammation du mélange comprimé par une onde de choc) et qui
n’est encore étudié quasi-exclusivement que par un groupe restreint de spécialistes [94, 95, 96, 97]. Son étude ne sera
pas abordée dans cette thèse qui se focalise, comme il a déjà été dit, uniquement sur les études des déflagrations. On
notera cependant que l’étude des détonations passe par celle des déflagrations puisque le scénario le plus fréquent est
celui d’une première phase en déflagration suivie d’une transition vers la détonation. Etudier d’abord les déflagrations
est donc la démarche qui s’impose.

Historiquement, les études de déflagrations dans des chambres de petite échelle ont dans un premier temps été
menées à l’aide de méthodes URANS. Pritchard et al. [44] ou Fairweather et al. [45] ont mis en évidence il y a
plus de 10 ans la capacité de la CFD et des méthodes URANS, à améliorer qualitativement la compréhension du
comportement de la flamme lors de sa propagation et de la génération de la surpression, notament par rapport aux
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méthodes phénoménologiques ou aux simples observations expérimentales utilisées jusqu’au milieu des années 90
pour ce type d’étude. Naamansen et al. [47] ont ensuite soulevé la nécessité de prédire la transition entre la propa-
gation initiale laminaire et la propagation turbulente afin d’obtenir qualitativement le bon comportement lors de la
propagation de flamme. Popat et al. [23] et Patel et al. [51] ont montré qu’il était possible de prédire quantitativement
la surpression générée mais ils ont également soulevé les difficultés liées à la détermination des différentes constantes
mises en jeu dans ces méthodes URANS (dans les modèles de combustion notamment), qui peuvent nécessiter une
calibration à priori sur des configurations semblables. Di Benedetto et al. [98] ou Ferrara et al. [99] ont montré que
les méthodes URANS pouvaient être utilisées dans une optique de réduction de risques pour limiter la sévérité de
l’explosion en jouant sur des caractéristiques géométriques de la chambre et des obstacles, sur la position de l’al-
lumage, ou sur la taille de l’aération. Depuis le milieu des années 2000, plusieurs études d’explosions en chambre
semi-confinées de petite échelle ont montré les capacités de la LES à dépasser les difficultés du URANS. La LES
permet de capturer les caractéristiques fines de la propagation de flamme (accélération/décélération au passage des
obstacles, transition laminaire/turbulent ou relaminarisation, plissement de la flamme, formation de poches de gaz
frais/brûlés) qui sont nécessaires pour prédire avec précision la vitesse de flamme et le pic de surpression [28, 62],
et ce, sans tuning ad hoc des constantes et des paramètres des sous-modèles utilisés. La mise en évidence des ca-
pacités prédictives de la LES par ces tests de simulations d’explosions en chambre semi-confinée a également été
appuyée par les différentes études LES d’écoulement turbulents réactifs effectuées dans d’autres contextes : celui des
moteurs à pistons [100] et des turbines à gaz [91] notamment. Au cours de ces 5 dernières années un fort intérêt a
été porté aux études LES de déflagrations en milieu semi-confiné par différents laboratoires : l’Université de Lough-
borough 7 (UK) [63, 60, 61, 64], l’Institut de Recherche sur la Combustion du Conseil National de Recherche 8

(Italie) [53, 101, 54, 57, 56], ou l’Université de Ulster 9 (UK) [96, 102]. Bien que l’application première de ce type
de simulation soit la sécurité liée aux risques d’explosion, ces travaux constituent également d’excellents cas-test
pour les sous-modèles utilisés. Les conditions limites et initiales sont parfaitement prédéfinies (écoulement au repos,
murs, sorties ouvertes sur l’atmosphère) et la turbulence est générée par la flamme elle-même au cours de la propaga-
tion ce qui supprime les problèmes liés aux cas-tests avec injection ou génération d’un champs initial de turbulence
par exemple qui sont généralement utilisés pour tester les modèles de combustion turbulente. Ceci explique l’attrait
de ce type de configuration dont de nombreux résultats ont ainsi été mis en valeur en parallèle de nos travaux durant
ces dernières années. Dans la plupart de ces travaux, outre l’aspect de l’étude paramétrique de la surpression générée
en fonction de modifications d’éléments caractéristiques de l’explosion (géométrie de la chambre, forme, nombre
et position des obstacles, type de carburant, ...), un grand intérêt a été porté sur l’étude des modèles de combustion
turbulente. Ainsi Di Sarli et al. [54, 57] ont montré, pour une flamme reproduite à l’aide du formalisme du transport
de densité de surface de flamme [103], que la capacité prédictive de la LES dans ce type de configuration repose
fortement sur le modèle utilisé pour prendre en compte l’interaction flamme-turbulence. Nos travaux, basés sur l’ap-
proche de flamme épaissie [104], ont eu pour but principal de compléter ces résultats, et de mettre en valeur d’autres
aspects de modélisation, nécessaires pour la prédiction quantitative précise et la compréhension approfondie des
phénomènes d’explosion. De plus, nous introduirons aussi l’utilisation de ressources de type HPC qui permettent de
lever le verrou de la résolution et de rendre ces simulations possibles par l’emploi de maillages de l’ordre du milliard
de cellules sur des centaines de milliers de coeurs de calcul utilisés sur des machines massivement parallèles avec
des algorithmes adaptés.

1.3 Objectifs et Méthodologie
Les travaux réalisés dans cette thèse s’intègrent dans le prolongement de ce qui a été fait jusqu’à aujourd’hui en

matière d’études de sécurité liées aux explosions. Le but principal est de confirmer que les méthodes LES peuvent
être adaptées à la prédiction des phénomènes réactifs turbulents transitoires que sont les explosions, et notamment de

7. Wolfson School of Mechanical and Manufacturing Engineering, Loughborough University, Loughborough LE11 3TU, UK.
http://www.lboro.ac.uk/departments/mechman/

8. Istituto di Ricerche sulla Combustione - Consiglio Nazionale delle Ricerche (IRC-CNR), Via Diocleziano 328, 80124, Napoli, Italy.
http://www.irc.cnr.it/

9. Hydrogen Safety Engineering and Research (HySAFER) Centre, University of Ulster, Newtownabbey BT37 0NL, UK.
http://hysafer.ulster.ac.uk/
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montrer la plus-value que ces méthodes peuvent apporter par rapport à l’approche URANS utilisée jusqu’à présent
pour les études industrielles SCFD, en mettant en valeur les points cruciaux de modélisation qui permettent une
reproduction correcte des phénomènes considérés.

Notre approche peut alors se résumer en deux temps:
• Dans un premier temps nous nous sommes concentrés sur l’étude LES des déflagrations dans une chambre

de combustion de petite échelle : la configuration expérimentale de l’Université de Sydney (présentée sur
la Fig. 1.4). Tout au long de cette étude, un intérêt particulier a été porté à l’approfondissement de la
compréhension des phénomènes d’explosion et à la mise en valeur de la physique qui les contrôle ainsi qu’à
la façon dont les modèles utilisés sont en mesure des les reproduire fidèlement. La LES associée à un modèle
de flamme épaissie, qui a déjà montré son potentiel à simuler des écoulement réactifs turbulents en géométries
complexes, a ainsi été appliquée à cette configuration à l’aide du code AVBP et a permis de mettre en place une
méthodologie de calcul.

• Dans un second temps, le but a été d’extrapoler les résultats obtenus sur cette configuration de petite échelle à
des configurations de plus grande échelle. Une campagne expérimentale a ainsi été lancée afin de construire des
répliques de la configuration de Sydney à des échelles plus importantes et de les étudier expérimentalement.
Ces configurations ont ensuite été étudiées grâce à la méthodologie LES mise en place sur la configuration de
petite échelle.

Afin de replacer notre étude dans le contexte actuel et de la relier à l’état-de-l’art en matière d’étude de
risque d’explosions, d’autres calculs de ces configurations d’explosion ont été réalisés en parallèle de l’étude LES,
premièrement avec un code phénoménologique développé dans le cadre de cette thèse, ainsi qu’avec le code URANS
FLACS. Ceci a permis de mettre en évidence leurs limitations ainsi que l’apport de la LES pour ce type d’étude.

1.4 Organisation du manuscrit
La première partie décrit les approches théorique et numérique employées pendant cette thèse. Les équations de

conservation pour une phase gazeuse sont présentées dans le contexte d’écoulements compressibles et réactifs dans
le Chapitre 2. Les connaissances générales sur les flammes prémélangées laminaires et turbulentes qui constituent
la théorie de base des phénomènes observés durant les explosions sont retranscrites dans le Chapitre 3. L’approche
numérique est ensuite présentée dans le Chapitre 4 pour aboutir aux relations LES avec une présentation des termes
non résolus et de leurs fermetures. Un grand intérêt a été porté sur la présentation des différentes méthodes existantes
permettant de reproduire numériquement la flamme en LES, qui est un point crucial des simulations réalisées dans
le cadre d’études d’explosions. Les cas tests expérimentaux d’explosion de petite, moyenne et grande échelle, sont
finalement détaillés dans le Chapitre 5.

La seconde partie est focalisée sur l’étude numérique d’explosions en chambres semi-confinées avec les méthodes
existantes.

• Le Chapitre 6 présente la mise en place et les résultats d’un modèle phénoménologique développé durant cette
thèse et appliqué à la configuration de l’Université de Sydney [58] ainsi qu’aux répliques de moyenne et grande
échelles de cette chambre.

• Le Chapitre 7 présente ensuite les résultats obtenus à l’aide du code URANS FLACS, communément utilisé
dans l’industrie, et notamment par TOTAL pour les études de sécurité sur des configurations réelles.

Finalement, la dernière partie se concentre sur l’étude LES des phénomènes d’explosions. Cette étude se
décompose en plusieurs temps :

• Le Chapitre 8 se focalise sur l’étude LES de la propagation d’une flamme laminaire sphérique. Cette étude,
qui constitue une première étape vers les simulations d’explosions, représente la propagation de la flamme
lors des premiers instants après l’allumage du gaz. Un modèle de transport adapté à la méthode TFLES (Thi-
ckened Flame LES) a ainsi été développé afin notamment de reproduire correctement les effets de courbure,
prépondérants durant cette phase.
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• Le Chapitre 9 présente les résultats obtenus à l’aide du code LES AVBP pour les simulations d’explosions
dans la chambre de petite échelle de Sydney. Une attention particulière a été portée dans un premier temps sur
la capacité prédictive du code LES à reproduire les grandeurs d’intérêt pour les études d’explosions ainsi que
l’impact de modifications de paramètres physiques de l’explosion sur ces grandeurs. L’accent a également été
porté sur la compréhension fine des divers phénomènes entrant en jeu dans ce type d’explosion. Une quanti-
fication d’incertitudes de ces résultats a ensuite été menée sur ces simulations. Cette étude, qui a été réalisée
en grande partie à l’aide de tests de sensibilité sur divers paramètres, constitue une étape nécessaire dans le
contexte d’études de risques car elle détermine à quel point il est possible de se fier aux résultats générés par le
code tout en permettant d’en isoler les faiblesses.

• Finalement le Chapitre 10 a pour but d’extrapoler les résultats mis en évidence dans le Chapitre précédent
pour une chambre de petite échelle, à des configurations de moyenne et de grande échelle. Des répliques à
l’échelle 6:1 et 24.4:1 du dispositif expérimental de l’Université de Sydney sont ainsi étudiées numériquement
à l’aide du code LES AVBP.

20



Première partie
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Chapitre 2
Équations de conservation pour les
écoulements réactifs
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Ce chapitre traite de la description mathématique des écoulements réactifs. L’évolution de l’écoulement d’un
fluide newtonien réactif dans l’approximation des milieux continus est gouvernée par les équations de Navier-Stokes
compressibles auxquelles sont rajoutés des termes sources dus aux réactions chimiques. Ces équations sont rappelées
ici. Elles sont valides pour tous les régimes d’explosion (détonation ou déflagration) et ce sont les équations qui sont
résolues dans le code AVBP employé dans cette thèse.

2.1 Définitions des variables et coefficients thermodyna-
miques

La combustion nécessite de travailler avec des mélanges multi-espèces. Chaque espèce k est caractérisée par:
• sa fraction massique Yk = mk/m définie comme le rapport entre la masse mk de l’espèce k et la masse totale
m comprise dans un volume donné V ;

• sa masse volumique ρk = ρYk où ρ est la masse volumique du mélange ;
• sa masse molaire Wk ;
• sa capacité calorifique spécifique à pression constante Cpk ;
• son enthalpie massique hk = hs,k + ∆h0

f,k composée de l’enthalpie sensible hs,k =
∫ T
T0

CpkdT et de
l’enthalpie chimique qui est égale à l’enthalpie massique de formation de l’espèce k ∆h0

f,k à la température de
référence T0.

La masse molaire moyenne d’un mélange composé de N espèces est alors donnée par:

1

W
=

N∑

k=1

Yk

Wk
(2.1)
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La fraction molaire Xk d’une espèce k est définie comme le rapport entre le nombre de moles nk de l’espèce k et le
nombre total de moles n du mélange:

Xk =
nk

n
=

W

Wk
Yk (2.2)

La concentration molaire d’une espèce k est ensuite définie comme le nombre de moles de l’espèce k par unité de
volume:

[Xk] = ρ
Yk

Wk
= ρ

Xk

W
(2.3)

Sous l’approximation des gaz parfaits, pour un mélange de N espèces, la pression totale p est la somme des pressions
partielles pk de chaque espèce:

p =
N∑

k=1

pk où pk = ρk
R
Wk

T (2.4)

où T est la température du mélange et R est la constante universelle des gaz parfaits R = 8.314J/mol/K .
L’équation d’état est alors:

p =
N∑

k=1

pk =
N∑

k=1

ρk
R
Wk

T = ρ
R
W

T où ρ =
N∑

k=1

ρk (2.5)

2.2 Équations de conservation
En l’absence de forces volumiques externes, la généralisation des équations de Navier-Stokes pour un écoulement

réactif aboutit au système d’équations suivant [105] :

∂ρ

∂t
+

∂ρuj
∂xj

= 0 (2.6)

∂ρui
∂t

+
∂

∂xj
ρujui = −

∂p

∂xi
+

∂τij
∂xj

pour i = 1,2,3 (2.7)

∂ρE

∂t
+

∂

∂xi
ρuiE = −

∂

∂xj
(ui(pδij − τij) + qj) + ω̇T + Q̇ (2.8)

∂ρYk
∂t

+
∂

∂xj
ρujYk = −

∂

∂xj
Jj,k + ω̇k pour k = 1, N (2.9)

où ui est la composante i du vecteur vitesse et E est l’énergie totale non-chimique qui comprend l’énergie sensible,
et cinétique: E =

∑N
k=1 esk +

1
2uiui = es +

1
2uiui.

Dans l’Equation 2.8, Q̇ représente un terme source énergétique (dû par exemple à une bougie, un laser, ou un flux
radiatif depuis l’environnement extérieur) tandis que ω̇T est le terme source chimique.

La notation indicielle a été adoptée et la convention de sommation d’Einstein est appliquée pour tous les indices,
excepté l’indice k qui fait référence aux espèces du mélange. Les équations ci-dessus traduisent la conservation de
la masse totale, de la quantité de mouvement, de l’enthalpie totale, et des N espèces du mélange.

De façon à fermer le système d’équations ci-dessus, des lois sont requises pour le tenseur des contraintes vis-
queuses τij , pour les flux diffusifs d’espèces Jj,k, pour le flux diffusif de chaleur qj et pour le terme source chimique
ω̇.
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Tenseur des contraintes visqueuses
Le tenseur des contraintes visqueuses τij est donné par la loi de Newton :

τij = µ

(
∂ui

∂xj
+

∂uj

∂xj

)
−

2

3
µδij

(
∂uk

∂xk

)
(2.10)

où µ est la viscosité dynamique du mélange et δij est le delta de Kronecker.

Flux diffusif d’espèces

La vitesse de diffusion des espèce Vk,i est approximée par la relation de Hirschfelder-Curtis[106]:

YkVk,i = −Dk
Wk

W

∂Xk

∂xi
(2.11)

Les effets des gradients de pression ou de température sur la vitesse de diffusion des espèces [107] sont négligés.

La loi de conservation de la masse implique que la somme des diffusions des différentes espèces doit être nulle.
Ceci n’est pas garanti par l’Equation 2.11 pour les mélanges de plus de deux espèces. Par conséquent, une vitesse de
correction V c

i doit être ajoutée afin d’assurer la conservation de la masse [108]. Le flux diffusif d’espèce s’exprime
alors :

Ji,k = −ρ

(
Dk

Wk

W

∂Xk

∂xi
− YkV

c
k,i

)
(2.12)

avec:
V c
i,k =

∑

k

Dk
Wk

W

∂Xk

∂xi
(2.13)

Les coefficients de diffusion des différentes espèces Dk sont définis dans la section 2.2.

Flux de chaleur
Deux contributions distinctes composent le vecteur flux de chaleur:

qi = −λ
∂T

∂xi︸ ︷︷ ︸
Diffusion de chaleur

+
N∑

k=1

hs,kJi,k

︸ ︷︷ ︸
Diffusion de l’enthalpie des espèces

(2.14)

où hs,k est l’enthalpie sensible de l’espèce k. Le premier terme du membre de droite de l’Equation 2.14 représente la
diffusion directe de la chaleur (modélisée par la loi de Fourier) tandis que le second représente le flux de chaleur dû
à la diffusion des espèces. L’effet Dufour, qui prend en compte le flux de chaleur induit par un gradient de potentiel
chimique [107] est négligé dans l’Equation 2.14.

Terme source chimique
Lors du processus de combustion, des réactifs sont transformés en produits dans la mesure où l’énergie apportée est
suffisante pour activer la réaction. Généralement, nspec espèces Mk réagissent à travers nreac réactions:

nspec∑

k=1

ν′kjMk !

nspec∑

k=1

ν′′kjMk pour j = 1, nreac (2.15)

où ν′kj et ν′′kj sont les coefficients stœchiométriques molaires de l’espèce k pour la réaction j tels que:

nspec∑

k=1

(ν′′kj − ν′kj)Wk =

nspec∑

k=1

νkjWk = 0 (2.16)
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pour garantir la conservation de la masse. Chaque réaction j contribue au taux de production ω̇k de l’espèce k à
travers son taux d’avancement Qj :

ω̇k = Wk

nreac∑

j=1

νkjQj pour k = 1, nspec (2.17)

Le taux de réaction massique ω̇k décrit le taux de production (ou de destruction si négatif) de l’espèce k induit par
les réactions chimiques. La chaleur relâchée par la combustion est:

ω̇T = −
nspec∑

k=1

∆h0
f,kω̇k (2.18)

Les taux d’avancement Qj des différentes réactions sont exprimés sous la forme :

Qj = Kfj

nspec∏

k=1

[Xk]
n′

kj −Krj

nspec∏

k=1

[Xk]
n′′

kj (2.19)

où n′
kj et n′′

kj sont les ordres direct et indirect de l’espèce k pour la réaction j. Kfj et Krj sont les constantes de la
réaction j dans le sens direct et indirect. Ils sont liés par :

Krj = Kfj/K
j
eq (2.20)

La constante d’équilibre Kj
eq a été définie par Kuo [109]:

Kj
eq =

( p0
RT

)ΣN
k=1

νkj

exp

(
∆S0

j

R
−

∆H0
j

RT

)

(2.21)

où p0 = 1 bar. ∆H0
j et ∆S0

j sont respectivement les variations d’enthalpie (sensible + chimique) et d’entropie au
cours de la réaction j:

∆H0
j = h(T )− h(0) =Σ N

k=1νkjWk(hs,k(T ) +∆h0
f,k) (2.22)

∆S0
j = ΣN

k=1νkjWksk(T ) (2.23)

où sk est l’entropie de l’espèce k.

Dans sa formulation la plus simple, la constante de réaction en sens direct Kfj est généralement exprimée par
une loi d’Arrhenius:

Kfj = AfjT
βj exp

(
−
Eaj
RT

)
(2.24)

D’un point de vue moléculaire, ceci représente la probabilité qu’un échange d’atome se produise suite à une colli-
sion moléculaire. Eaj est l’énergie d’activation, Afj est la constante pré-exponentielle, et βj est l’exposant pour la
température T .

Propriétés de transport
Dans les codes CFD, une loi de puissance standard est généralement utilisée pour prendre en compte la dépendance
de la viscosité dynamique à la température [110]:

µ = µ0

(
T

T0

)b

(2.25)

L’exposant b dépend du mélange gazeux et varie entre 0.6 et 1.0.
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2.2. Équations de conservation

Idéalement, les coefficients de diffusion Dk des différentes espèces devraient être calculés à partir de la théorie
de la cinétique des gaz comme l’intégrale des collisions inter-moléculaires [106]. Cependant, un tel niveau de
modélisation est très couteux et n’est pas requis pour les applications considérées. Une évaluation plus simple qui
suppose des nombres de Schmidt Sck constants pour chaque espèce est utilisée:

Dk =
µ

ρSck
(2.26)

La conductivité thermique λ est calculée à partir de la viscosité dynamique µ:

λ =
µcp
Pr

(2.27)

Pr est le nombre de Prandtl du mélange qui est considéré constant. La diffusivité thermique est alors définie :

Dth =
λ

ρCp
(2.28)

et peut être reliée au coefficient de diffusion moléculaire de l’espèce k via son nombre de Lewis Lek:

Lek =
Dth

Dk
=

Sck
Pr

(2.29)

Dans certains modèles de combustion turbulente, on suppose que les nombres de Lewis sont égaux à 1 pour toutes
les espèces, i.e. les coefficients de diffusion moléculaire et thermique sont égaux. Les équations de conservation de la
masse et de l’energie sont alors formellement identiques. L’impact de cette hypothèse sera étudié dans ce manuscrit
(voir Section 10.1).
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Chapitre 3
Bases théoriques pour l’étude des phénomènes
d’explosion en chambre semi-confinée
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3.3 Flammes prémélangées turbulentes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

3.3.1 Propriétés de la turbulence . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
3.3.2 Régimes de combustion turbulente . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51
3.3.3 Vitesse de flamme turbulente. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

3.1 Phénoménologie de la propagation de flamme en do-
maine semi-confiné

3.1.1 Mécanisme d’accélération de la flamme

Lors de la combustion d’un nuage de gaz inflammable initiée dans un écoulement au repos, le front de flamme
se propage généralement de façon laminaire dans un premier temps, n’atteignant ainsi que des vitesses modérées
(3 − 5m/s). Si l’écoulement est complètement non-confiné et non-obstrué, la flamme restera laminaire, sa vitesse
restera modérée, et la surpression générée devrait être négligeable. Les raisons majeures pour que la flamme
subisse une accélération considérable sont les instabilités thermo-diffusives de la flamme (liées au type de carburant
considéré), ou la turbulence qu’elle peut rencontrer. Le premier phénomène est un acteur important lors d’explosions
d’hydrogène par exemple (nombre de Lewis Le < 1). Plus généralement, pour des explosions d’hydrocarbures
classiques, c’est le deuxième phénomène qui est le plus fréquent et le plus important. La turbulence que rencontre la
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3.1. Phénoménologie de la propagation de flamme en domaine semi-confiné

flamme peut être engendrée de deux façons :

• soit elle est déjà présente au moment de l’allumage à cause d’un écoulement turbulent annexe ou antérieur
(comme pour les moteurs à pistons où la turbulence est générée lors des phases d’admission et de compression) ;

• soit la turbulence est générée par la flamme elle même lors de sa propagation.

Le second cas, caractéristique des explosions en domaine obstrué, est généralement le plus important et le plus
dévastateur (lors de l’accident de Buncefield, il a été montré que c’est la turbulence engendrée par la végétation avoi-
sinante du dépôt de pétrole qui a provoqué l’accélération de la flamme menant dans ce cas jusqu’à la détonation [24]).
C’est pourquoi l’écoulement qui précède l’allumage dans les études d’explosion en chambres semi-confinées est
généralement considéré au repos et le mécanisme de génération de turbulence est intégralement associé à la
propagation de la flamme. L’accélération de la flamme lors de sa propagation dans ce type de configuration est par
conséquent fortement conditionnée par les obstacles placés à l’intérieur qui vont mener à un régime de propagation
turbulent.

La Figure 3.1 illustre la façon dont la turbulence est générée dans le sillage des obstacles à l’intérieur de la
chambre. Au fur et à mesure que la flamme se propage, les gaz frais consommés sont remplacés par des gaz brûlés
dont la température est 5 à 10 fois plus élevée. Les gaz transformés subissent donc une dilatation de ce même facteur
5 à 10. Les gaz frais restants sont alors poussés par la flamme qui progresse, générant ainsi un écoulement turbulent
en amont de la flamme, dans le sillage des obstacles.

FIGURE 3.1 : Schéma illustrant la génération de turbulence à l’interieur de la chambre par les obstacles répétés.

Lorsque la flamme se propage à travers cet écoulement turbulent, elle se plisse, sa surface et son taux de réaction
total augmentent de façon significative. Sa vitesse de propagation est alors augmentée, ce qui a pour conséquence
d’accroitre la vitesse à laquelle les gaz frais sont poussés en amont ainsi que la turbulence générée dans le sillage
des obstacles. La flamme est alors encore plus plissée par cette turbulence, ce qui l’accélère à nouveau... Cette
boucle de rétroaction positive est le mécanisme qui provoque l’auto-accélération de la flamme (pouvant mener dans
certains cas à la détonation). Dans les cas où la configuration est confinée et/ou obstruée, les gaz frais poussés par
la flamme sont bloqués et ne peuvent pas correctement s’échapper, ce qui va provoquer une augmentation de la
pression (équivalent au phénomène de montée en pression dans un moteur à piston). C’est ce mécanisme, couplé à la
boucle de rétroaction positive provoquant l’accélération de la flamme, qui est la source des fortes pressions générées
par les explosions (Fig. 1.3).

30
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3.1.2 Phases de propagation de la flamme

FIGURE 3.2 : Schématisation des différentes phases de propagation d’une flamme dans une chambre semi-confinée obstruée :
(1)-Allumage. (2)-Propagation laminaire sphérique. (3)-Propagation laminaire “finger shape”. (4)-Interaction
flamme/obstacle. (5)-Propagation turbulente.

Dans le cas le plus général pour lequel la flamme est initiée dans un écoulement au repos, la propagation s’orga-
nise en plusieurs phases successives (schématisées sur la Figure 3.2), plus ou moins longues et marquées selon les
configurations :

• Phase 1 - Allumage: suite à un dépôt d’énergie provenant d’une étincelle, d’un laser, ou d’une explosion
annexe, ... le processus de combustion est amorcé. L’énergie est transférée de la source d’allumage au gaz
inflammable à travers divers phénomènes [111, 112], non détaillés ici, jusqu’à la formation d’un noyau de
flamme se propageant de façon autonome (sans apport externe d’énergie). Ceci est illustré sur la Figure 3.3
pour un allumage par bougie.

FIGURE 3.3 : Visualisation expérimentale d’un allumage par bougie [113]. Création de l’arc électrique, formation d’un point
chaud, initialisation localisée de la combustion des gaz frais.

• Phase 2 - Propagation laminaire sphérique : la flamme se propage de façon sphérique (ou hémisphérique si
l’allumage a lieu en proche paroi) en régime laminaire jusqu’à ce qu’elle rencontre des obstacles. Elle se
propage à la vitesse de flamme laminaire S0

L multipliée par le facteur de dilatation ρGF

ρGB
. Durant cette phase,

la flamme subit des effets de courbures qui peuvent l’accélérer ou la ralentir par rapport à cette vitesse, en
fonction des propriétés thermo-diffusives du mélange considéré [114, 115, 116] (Eq. 2.11 et 2.14).

• Phase 3 - Propagation laminaire “finger shape” : la flamme s’allonge dans le sens de la chambre au fur
et à mesure que la flamme se propage et se rapproche des murs latéraux. Le mécanisme a été décrit par
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Clanet et Searby [117] et étudié analytiquement par Bychkov et al. [118]. Loin des murs, durant la croissance
sphérique, les gaz brûlés créés par la combustion poussent les gaz frais situés en amont de la flamme de façon
normale au front de flamme (Fig. 3.4-(1)). Ensuite, lorsque la flamme se rapproche des murs, l’écoulement
induit par la flamme sphérique interagit avec les parois. Les lignes de courant radiales correspondant à une
propagation sphérique “se tordent” dans la direction de la chambre (Fig. 3.4-(2)). Au fur et à mesure que
la flamme continue de se rapprocher des parois latérales, les gaz frais sont bloqués entre le front de flamme
et le mur. Ce blocage induit alors une décroissante de la vitesse de propagation radiale de la flamme qui ne
bénéficie plus de l’effet de dilatation des gaz brûlés et se propage simplement à la vitesse de flamme laminaire
S0
L vers les murs. Ceci a pour conséquence d’allonger la forme de la flamme dans la direction axiale de

la chambre (Fig. 3.4-(3)). En représentant la flamme par un tube cylindrique surmonté d’une demi-sphère,
Bychkov et al. [118] ont montré analytiquement que ce mécanisme induit une croissance exponentielle de la
vitesse de la tête de la flamme au cours du temps, tant que les cotés de la flamme ne touchent pas les parois.
Ce mécanisme d’accélération peut par conséquent être un acteur important de la puissance finale de l’explosion.

(1) (2) (3)

FIGURE 3.4 : Schématisation de l’allongement d’une flamme en finger shape dans une chambre longue.

• Phase 4 - Interaction flamme/obstacle : si l’accélération de la flamme par le mécanisme précédent reste
modérée et que la turbulence dans le sillage des obstacles reste faible, au contact des obstacles, la flamme
se ”tord” simplement pour les contourner, sans toutefois transitionner vers une propagation complètement
turbulente. La flamme garde sa structure de flamme laminaire. Lors de cette phase, les bras de flammes créés
font l’objet de très fortes courbures (illustré sur la Figure 3.5), comme cela était par ailleurs également le cas
lors de la phase de propagation sphérique succédant à l’allumage.

• Phase 5 - Propagation turbulente : lorsque la flamme accélère, ses interactions avec les obstacles et la
turbulence générée dans leurs sillages deviennent de plus en plus fortes. La flamme se plisse alors de façon
plus intense et va basculer vers un régime de propagation turbulente plus soutenu. Une fois que la flamme a
atteint une certaine vitesse, son régime turbulent est établi et elle peut alors atteindre des vitesses très élevées
(plusieurs centaines de mètres par seconde).

• Phase supplémentaire - Détonation : dans le cas où la turbulence continuerait de s’amplifier (ou dans certaines
conditions très particulières non discutées ici), la flamme peut atteindre des vitesses proches de la vitesse du
son. Le front de flamme se couple alors avec une onde de choc et la flamme transitionne vers une propagation
de type détonation. Ce cas de figure, comme il a été dit, n’est pas étudié dans cette thèse.

• Phase supplémentaire - Relaminarisation : à l’opposé, dans des zones où la turbulence est plus faible, entre deux
obstacles par exemple, il est possible que la flamme se relaminarise. Sa vitesse décroit alors vers sa vitesse de
propagation en régime laminaire.

Chacune des ces phases a son importance car elle prédéfinit les conditions initiales de la phase suivante. Il est
donc primordial, comme nous le verrons lors de l’étude LES, d’être capable de reproduire chacune d’entre elles. Des
erreurs d’estimation sur l’une de ces phases peuvent entrainer un résultat final complètement erroné.
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FIGURE 3.5 : Schématisation des différentes phases de propagation d’une flamme dans une chambre semi-confinée obstruée
entrainant de fortes courbures.

3.1.3 Caractérisation des phénomènes de combustion observés

Les équations détaillées dans le chapitre précédent sont valides pour la plupart des flammes (excepté à très haute
pression où les lois pour les gaz parfaits ne sont plus valables) et les décrivent dans le cadre le plus général. De façon
à comprendre les écoulements réactifs, la communauté combustionniste a identifié plusieurs situations canoniques
pour classifier les flammes. Deux distinctions peuvent être faites, comme illustré dans la Table 3.1, en différentiant
les flammes parfaitement prémélangées des flammes non-prémélangées (ou dites de diffusion) ainsi que les flammes
laminaires des flammes turbulentes.

La première distinction est basée sur le fait que les réactifs soient mélangés ou non avant de réagir. Dans toutes les
études présentées dans ce manuscrit, nous nous plaçons dans le cas où le carburant et l’oxydant ont convenablement
été mélangés avant de déclencher l’allumage de façon à ce que le mélange puisse être considéré comme parfaitement
prémélangé. Dans le cadre d’études de scénarios d’explosions de gaz, cela signifie que la fuite de gaz qui entraine
la création du mélange inflammable n’est pas considérée et que le déclenchement de l’explosion a lieu un temps
considérable après la fuite. L’intérêt sera donc exclusivement porté sur la déflagration qui fait suite à la fuite de gaz.
Les flammes non-prémélangées ne seront donc pas abordées dans ce manuscrit.

La seconde distinction est basée sur la turbulence. Comme nous venons de le voir, dans les configurations de
propagation de flamme en domaine semi-confiné obstrué étudiées ici, l’écoulement est généralement considéré au
repos avant l’allumage (phase 1). La flamme se développe donc dans un premier temps comme une flamme laminaire
(phases 2 et 3) puis elle devient turbulente lorsqu’elle interagit avec les différents obstacles et la turbulence (phase 4 et
5). Il y a par conséquent une nécessité de correctement prendre en compte les deux régimes de propagation (laminaire
et turbulent), bien que cela ne soit généralement pas fait : la plupart des modèles de combustion sont développés pour
les flammes laminaires ou turbulentes mais pas pour des flammes laminaires puis turbulentes. Si les configurations
d’explosion ont l’avantage d’avoir des conditions initiales et limites simples à représenter numériquement, elles
présentent l’inconvénient de devoir modéliser deux régimes de combustion (laminaire et turbulent) dans le même
outil.

La section 3.2 présente les propriétés théoriques des flammes prémélangées laminaires tandis que les flammes
prémélangées turbulentes sont décrites dans la section 3.3.
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Laminaires Turbulentes

Prémélangées
Flame Bunsen CH4/air [119] Déflagration H2/air [30]

Non-Prémélangées
Briquet classique Flame jet [120]

TABLE 3.1 : Classification des flammes [108]

3.2 Flammes prémélangées laminaires
Comme il a déjà été dit, il est crucial de connaitre les propriétés laminaires des flammes car leur propagation

dans les applications étudiées ici débute généralement par ce régime de propagation. Cependant, même lorsque l’on
étudie des configurations totalement turbulentes, une bonne connaissance des flammes laminaires n’est pas dénuée
d’intérêt. La plupart des théories élaborées pour les flammes turbulentes sont en effet basées sur des concepts dérivés
d’études de flammes laminaires. La compréhension des phénomènes de combustion turbulente est impossible sans
une description préalable des propriétés laminaires des flammes.

3.2.1 Structure des flammes prémélangées laminaires

3.2.1.a) Composition du mélange

Même si de nombreuses espèces sont présentes et réagissent ensemble à travers de nombreuses réactions dans une
flamme, la combustion est avant tout une réaction d’oxydoréduction entre un carburant et un oxydant. La richesse
du mélange est donc le premier paramètre permettant de caractériser une flamme. Pour une flamme prémélangée, le
carburant et l’oxydant sont mélangés avant de réagir. Si ν′O et ν′F sont les coefficients stœchiometriques de l’oxydant
et du carburant lorsque l’on considère une réaction unique du type :

ν′FF + ν′OO → Produits (3.1)

les fractions massiques du carburant YF et de l’oxydant YO correspondent à des conditions stœchiometriques
lorsque : (

YO

YF

)

st

=
ν′OWO

ν′FWF
= s (3.2)

34



3.2. Flammes prémélangées laminaires

Le rapport s est appelé rapport stœchiometrique. La richesse φ d’un mélange s’exprime alors:

φ = s
YF

FO
=

(
YF

FO

)
/

(
YF

FO

)

st

(3.3)

La richesse contrôle la combustion prémélangée: une combustion riche est obtenue pour φ > 1 (carburant en excès)
tandis qu’une combustion pauvre est obtenue pour φ < 1 (oxydant en excès).

Outre sa composition, le mélange est également défini par ses température et pression initiales T0 et P0.

3.2.1.b) Structure de flamme

Les équations de conservation détaillées dans le chapitre 2 peuvent être simplifiées lorsque l’on considère des
flammes prémélangées 1D en négligeant l’aspect transitoire. Cette propriété a été utilisée depuis plus de 150 ans pour
analyser ces flammes [105, 121]. Le jeu d’équations résultant décrit alors la flamme comme une onde se propageant
des gaz brûlés vers les gaz frais à vitesse constante S0

L.

La Figure 3.6 montre la structure d’une flamme laminaire prémélangée. Les réactifs (gaz frais) sont situés du
coté gauche du schéma et sont séparés des produits (gaz brûlés) par une région fine caractérisée par un fort gradient
de température. Plusieurs zones caractéristiques peuvent être identifiées:

• une zone de gaz frais où le carburant et l’oxydant sont parfaitement prémélangés à l’échelle moléculaire. Le
mélange est à la température des gaz frais TGF et est chimiquement inerte ;

• une zone de préchauffage qui est également chimiquement inerte. Les gaz frais sont préchauffés par les flux
thermiques provenant de la zone de réaction de la flamme ;

• une zone de réaction (ou zone de consommation de carburant) d’épaisseur δr où le carburant réagit avec les
radicaux (comme H), formant alors des carburants secondaires tels que le CO et le H2. Cette zone représente
la partie la plus importante du dégagement de chaleur de la flamme ;

• une zone post-flamme (ou zone d’oxydation), d’épaisseur ε où les carburants secondaires sont transformés en
produits finaux de combustion tels que CO2 ou H2O.

La zone de réaction est caractérisée par un fort dégagement de chaleur et par conséquent, par un fort gradient
de température. Les espèces intermédiaires telles que CO et les radicaux tels que OH ou H sont produits dans cette
zone caractérisée par des réactions rapides. À l’opposé, la région post-flamme est caractérisée par des réactions plus
lentes de recombinaison des espèces intermédiaires en produits de combustion finaux tels que CO2 et H2O. Comme
la réaction de consommation du carburant est beaucoup plus rapide que les réactions de recombinaison, on attend
δr & ε.

3.2.2 Propriétés des flammes laminaires prémélangées

3.2.2.a) Vitesse de flamme laminaire

Comme il a été mentionné précédemment, pour des flammes laminaires non-étirées, le jeu d’équations simplifiées
résultant décrit une onde se propageant des gaz frais vers les gaz brûlés à une vitesse constante S0

L. Différentes
méthodes ont été proposées pour trouver S0

L comme l’analyse classique de Zeldovich, Frank-Kamenetski et von
Karman [122] (ZFK) qui est à l’origine de la plupart des méthodes asymptotiques. Selon la théorie des flammes
laminaires [105], on peut montrer sous certaines hypothèses (chimie à une réaction avec formulation d’Arrhénius,
limitée par la fraction massique du carburant ; nombres de Lewis Lek unitaires pour toutes les espèces) que la vitesse
de flamme laminaire S0

L peut être reliée à la diffusivité thermique Dth et au facteur pré-exponentiel du taux de
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

FIGURE 3.6 : Schéma de la structure d’une flamme prémélangée laminaire.

réaction Af :
S0
L ∝

√
DthAf (3.4)

Cette relation analytique simple est souvent utile pour comprendre la réponse des codes de combustion à des chan-
gements de modèles de transport ou de chimie et peut être utilisée comme base pour développer des modèles de
combustion. Des expressions plus précises de S0

L en fonction des choix faits pour la diffusivité moléculaire et la
cinétique chimique sont données dans le Chapitre II de [108].

3.2.2.b) Épaisseur de flamme laminaire

Dans une approche LES où la structure de flamme est résolue spatialement, connaitre l’épaisseur de la flamme
avant de réaliser une simulation est un prérequis évident de façon à être en mesure de discretiser correctement le
front de flamme avec un nombre de points suffisant. C’est également une grandeur utile pour le développement de
modèles de transport, de chimie, et ou de combustion. Plusieurs définitions existent, illustrées sur la Figure 3.7, pour
caractériser l’épaisseur d’une flamme prémélangée.

• L’épaisseur diffusive δ est basée sur les propriétés de diffusion thermique de la flamme:

δ =
Dth

S0
L

(3.5)

Cette formulation provient de l’étude asymptotique qui a amené l’Équation 3.4. En pratique, cette formulation
est facilement estimable avant tout calcul mais elle est souvent trop approximative pour être utilisée afin
de déterminer la résolution du maillage nécessaire. Elle est cependant souvent utilisée comme référence
d’épaisseur de flamme dans le développement de modèles de combustion.

• L’épaisseur thermique δ0L est généralement préférée dans l’optique de déterminer la résolution de maillage
nécessaire:

δ0L =
TGB − TGF

max(∂T∂x )
(3.6)
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

FIGURE 3.7 : Définitions des différentes épaisseurs de flamme pour une flamme prémélangée.

où TGB et TGF sont respectivement la température des gaz brûlés et des gaz frais. Un profil de température
extrait d’une simulation ou d’une expérience est nécessaire afin de calculer cette épaisseur.

• “L’épaisseur thermique totale” δtL est une alternative à la définition précédente δ0L. Elle est définie comme la
distance sur laquelle la température varie de 1.01TGF à 0.99TGB et est toujours supérieure à δ0L.

• L’épaisseur de la zone de réaction δr est toujours plus fine que l’épaisseur thermique δ0L et est par conséquent
l’épaisseur la plus critique pour déterminer la résolution du maillage.

3.2.2.c) Température adiabatique de fin de combustion

La température adiabatique de fin de combustion Tad correspond à la température qui résulte du dégagement de
chaleur associé à la combustion complète à pression constante d’un mélange inflammable. En considérant un Cp

constant et égal pour chaque espèce, Tad s’exprime à partir d’un bilan d’enthalpie entre gaz frais et gaz brûlés qui
amène :

Tad = TGF +QY GF
F /Cp (3.7)

où Q est la chaleur de combustion massique qui s’exprime :

Q =

nspec∑

k=1

(
∆h0

f,k
Wkνk
WF νF

)
(3.8)

où l’indice F fait référence au Fuel.
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

3.2.3 Propriété des flammes laminaires prémélangées dans un écoulement non-
uniforme

Jusqu’à présent, seules les flammes prémélangées uni-dimensionnelles non-étirées ont été considérées. Des no-
tions supplémentaires sont nécessaires pour étudier les flammes multi-dimensionnelles exposées à un écoulement
non-uniforme, ce qui constitue une étape supplémentaire nécessaire vers l’étude des flammes turbulentes.

3.2.3.a) Définition des vitesses de flamme

La vitesse de propagation d’une flamme est un point crucial dans la théorie de la combustion. Pour la définir,
différentes notions, résumées sur la Figure 3.8, sont nécessaires.

FIGURE 3.8 : Notations pour la définition des vitesses de flamme.

• Le front de flamme peut être repéré par une iso-surface de variable d’avancement c = cf où c est défini par:

c =
T − TGF

TGB − TGF
ou c =

YF − Y f
F

Y b
F − Y f

F

, (3.9)

ce qui décrit une progression des gaz frais (c = 0) vers les gaz brûlés (c = 1). La fraction massique de
carburant et la température sont respectivement Y f

F et TGF dans les gaz frais et Y b
F et TGB dans les gaz brûlés.

• En chaque point de cette surface, le gradient local de c permet de définir la normale au front de flamme /n dans
la direction des gaz frais:

/n = −
∇c

|∇c|
(3.10)

• /w est la vitesse à laquelle un point du front de flamme se déplace par rapport à un référentiel fixe.

Plusieurs définitions basées sur des propriétés cinématiques ou chimiques de la flamme peuvent être
établies [108]:

• Vitesse de flamme laminaire S0
L: c’est la vitesse à laquelle une flamme laminaire non-étirée uni-

dimensionnelle se propage par rapport à un référentiel fixe. Cette vitesse est la vitesse de référence pour les
études de combustion.
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

• Vitesse absolue Sa: c’est la projection de /w sur la normale au front de flamme /n:

Sa = /w./n (3.11)

• Vitesse de déplacement Sd: c’est la vitesse à laquelle le front de flamme se propage par rapport à l’écoulement
i.e. la différence entre la vitesse du front de flamme /w et la vitesse de l’écoulement /u. Cette vitesse peut être
reliée à la vitesse absolue Sa:

Sd = Sa − /u./n (3.12)

• Vitesse de consommation SC : c’est la vitesse à laquelle la flamme consomme les réactifs:

SC = −
1

ρGFY
f
F

∫ ∞

−∞

ω̇Fd/n. (3.13)

À l’opposé des définitions précédents, cette définition n’est pas basée sur les propriétés cinématiques de la
flamme mais sur ses propriétés chimiques.

3.2.3.b) Définition de l’étirement

Une flamme se propageant dans un écoulement non-uniforme est sujette à des effets de cisaillement et de courbure
qui peuvent avoir un impact sur la vitesse de cette flamme (Williams [105]). Cet impact peut être relié à l’étirement
de la flamme κ qui est défini comme le taux de variation d’un élément de surface A de la flamme (Matalon and
Matkowsky [123]) :

κ =
1

A

dA

dt
(3.14)

Une expression générale de l’étirement κ peut être développée à partir de considérations purement cinématiques
pour un front de flamme supposé mince (Candel and Poinsot [124]) :

κ = ∇t./u︸ ︷︷ ︸
Cisaillement

+Sd∇t./n︸ ︷︷ ︸
Courbure

(3.15)

où ∇t indique la composante tangentielle de l’opérateur ∇ (Chung and Law [125]). Le premier terme, ∇t./u, est le
terme de cisaillement lié à la non-uniformité de l’écoulement. Le second terme, Sd∇t./n, est le terme lié à la courbure
du front de flamme.

3.2.3.c) Effets de l’étirement sur les vitesses de flamme

Quand une flamme est étirée, il est difficile d’estimer avec précision les différentes vitesses de flamme, que
cela soit numériquement ou expérimentalement. Les théories asymptotiques sont les seules méthodes qui permettent
d’obtenir des informations théoriques sur la façon dont les vitesses de flamme sont affectées par l’étirement [126,
127]. Sous différentes hypothèses :

• faibles étirements ;
• chimie à une réaction dont le degré d’avancement peut être associé à l’évolution d’une seule espèce A limitante

(YA = 0 dans les gaz brûlés) ;
• haute énergie d’activation adimensionnée β = (TGB − TGF )Ta/T 2

GB, où Ta est la température d’activation ;
• viscosité dynamique µ constante ;
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

• diffusivité thermique massique ρDth constante (nombre de Prandtl constant):
• nombre de Lewis du mélange basé sur l’espèce A, Le = Dth/DA, constant et proche de l’unité de façon à ce

que β(Le − 1) ∼ 1 ;
ces études suggèrent que les vitesses de déplacement Sd et de consommation SC dépendent de l’étirement de façon
linéaire:

Sd

S0
L

= 1− Ld
a
κ

S0
L

et
SC

S0
L

= 1− Lc
a
κ

S0
L

(3.16)

où Ld
a et Lc

a sont respectivement les longueurs de Markstein pour la vitesse de déplacement et la vitesse de
consommation.

Plusieurs expressions de longueurs de Markstein peuvent être trouvées dans la littérature. Dans le cas de mélanges
pauvres, en considérant des propriétés de transport indépendantes de la température, Clavin et Joulin [128] ont montré
que les longueurs de Markstein pouvaient se mettre sous la forme :

Ld
a = TGB

TGB−TGF
ln(TGB

TGF
) + δ 1

2β(LeF − 1) TGF
TGB−TGF

∫ TGB−TGF
TGF

0
ln(1+x)

x dx (3.17)

et Lc
a = δ 1

2β(LeF − 1) TGF
TGB−TGF

∫ TGB−TGF
TGF

0
ln(1+x)

x dx (3.18)

où δ est l’épaisseur diffusive de flamme, définie précédemment. L’hypothèse de mélange pauvre permet de
considérer que les phénomènes étudiés sont gouvernés par le nombre de Lewis du réactif déficitaire [129, 130], en
l’occurrence le carburant.

Les Eq.3.16 et 3.18 montrent que le nombre de Lewis du carburant LeF a un impact direct sur la vitesse de
consommation. Le comportement asymptotique de la vitesse de consommation en fonction de l’étirement de la
flamme κ est représenté sur la Fig.3.9.

• Pour LeF = 1 (∼CH4), les gradients d’espèces et de température augmentent dans les même proportions
lorsque l’étirement augmente. Par conséquent, la flamme est plus fine mais la vitesse de consommation n’est
pas affectée, au moins pour des étirements modérés.

• Pour LeF < 1 (H2), la longueur de Markstein pour la vitesse de consommation Lc
a est négative et la vitesse de

consommation croit linéairement quand l’étirement augmente.

• Pour LeF > 1 (C3H8), la longueur de Markstein pour la vitesse de consommation Lc
a est positive et la vitesse

de consommation décroit linéairement quand l’étirement augmente.

3.2.3.d) Effet de l’étirement sur la température des gaz brûlés

Outre l’impact de l’étirement sur les vitesses de flamme, une flamme étirée subit également des modifications de
la température des gaz brûlés par rapport à sa température adiabatique de fin de combustion Tad (température atteinte
par une flamme uni-dimensionnelle non-étirée). Law [130] fait une démonstration conceptuelle des effets d’étirement
en présence de diffusion préférentielle (Lek )= 1) pour une flamme sphérique (pas de cisaillement, courbure positive)
comme illustré sur la Figure 3.10.

Pour une flamme sphérique, la nature concave du front de flamme vers les gaz brûlés confère un effet défocalisant
à la diffusion thermique ce qui constitue une perte d’énergie. A l’opposé, la diffusion massique a un effet focalisant
pour les réactifs, ce qui entraine un gain d’énergie.
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3.2. Flammes prémélangées laminaires

FIGURE 3.9 : Réponse asymptotique de la vitesse de consommation à l’étirement pour différents nombres de Lewis. Image extraite
de [108].

FIGURE 3.10 : Schéma des transferts diffusifs de chaleur et de masse pour une flamme sphérique (courbure positive).

• Pour Le > 1, on a Dth > Dk. Les pertes thermiques sont alors supérieures au gain en concentration des
réactifs. Ceci entraine une flamme qui brûle plus faiblement que le cas non-étiré et TGB < Tad.

• À l’opposé, si Le < 1, alors TGB > Tad.

• Finalement, si les diffusions massique et thermique sont égales (Le = 1), les deux effets se compensent et on
attend TGB = Tad.

Quand la flamme se propage, la courbure devient de plus en plus faible et la flamme retrouve les caractéristiques
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

d’une flamme plane, ce qui signifie que TGB tend vers Tad lorsque la courbure tend vers zéro.

Il a été montré dans le cadre général (Clavin and Williams [115], Law et al. [131]) que la modification de la
température des gaz brûlés d’une flamme étirée, dans la limite de faibles étirements, peut se mettre sous la forme:

(TGB − Tad)

Tad
=

(
1− Le

Le

)
D

S0
L
2κ (3.19)

où D est une diffusivité caractéristique.

3.2.3.e) Effet sur les explosions en chambres semi-confinées obstruées

Si l’on ramène ces effets de l’étirement sur des cas de flammes se propageant dans des chambres semi-confinées
obstruées dans lesquelles l’écoulement est initialement au repos, ils seront particulièrement importants lors de deux
phases principalement, qui ont été illustrées sur la Figure 3.5 :

• Juste après l’allumage : la flamme est sphérique et son faible rayon entraine des courbures élevées (Fig. 3.5-
gauche). Pour un carburant à nombre de Lewis Le > 1, la flamme sera donc globalement ralentie par rapport à
la vitesse de flamme laminaire.

• Au moment de l’interaction flamme obstacle : la flamme s’enroule autour des barreaux ce qui créé des zones
de fortes courbures positives et négatives (Fig. 3.5-droite). Pour un carburant à nombre de Lewis Le > 1, la
tête de flamme sera ainsi ralentie tandis que les zones de courbure négative seront accélérés. Ceci correspond à
l’effet stabilisant conféré par les mélanges à Le > 1.

Lors de ces deux phases, les effets de la courbure sur les vitesses de flamme et sur la température des gaz brûlés vont
être prépondérants et devront ainsi être pris en compte pour reproduire la physique de la flamme à l’aide de modèles
de transport adaptés. Les effets opposés seront observés pour des carburants à nombre de Lewis Le < 1.

3.3 Flammes prémélangées turbulentes

3.3.1 Propriétés de la turbulence

La transition d’un écoulement laminaire vers un régime turbulent est caractérisée par le nombre de Reynolds qui
compare les forces inertielles aux forces visqueuses:

Re =
|u|l
ν

(3.20)

où l et u sont respectivement la longueur et la vitesse caractéristique de l’écoulement considéré.

Les écoulements turbulents sont caractérisés par des variations significatives du champs de vitesse à la fois en
temps et en espace. Une composante essentielle des écoulements turbulents est la présence d’un spectre continu de
structures tourbillonnaires qui sont convectées par l’écoulement moyen. Ces tourbillons interagissent fortement les
uns avec les autres à travers un processus de cascade d’énergie qui augmente le transfert de masse, de moment, et de
chaleur par rapport à un écoulement laminaire.

La Figure 3.11 montre le spectre de densité d’énergie E(k) d’une turbulence homogène isotrope (THI) en fonc-
tion du nombre d’onde k qui est proportionnel à l’inverse de l’échelle de longueur du tourbillon considéré.

Trois zones différentes peuvent être identifiées [92]:

• Zone intégrale: elle est caractérisée par les nombres d’onde les plus faibles et contient les structures les plus
grandes et les plus énergétiques associées à l’échelle de longueur intégrale lt. Les échelles de longueur lt et
de vitesse u′(lt) des structures de la zone intégrale sont comparables à celles utilisées pour définir le nombre
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

FIGURE 3.11 : Schéma du spectre de densité d’énergie E(k) pour une turbulence homogène isotrope. Distinction entre les zones
intégrale, inertielle, et de dissipation. Les abscisses des échelles de longueur intégrale (lt) et de Kolmogorov (lK)
sont indiquées [92].

de Reynolds de l’écoulement et ne sont pas affectées par les effets visqueux. Cette zone est principalement
contrôlée par les caractéristiques géométriques de l’écoulement et présente un comportement inhomogène et
anisotrope. Le nombre de Reynolds turbulent Ret est introduit pour caractériser cette zone:

Ret =
u′(lt)lt

ν
(3.21)

• Zone inertielle: dans cette zone, les grands tourbillons deviennent instables et se divisent en tourbillons plus
petits à travers le processus de “cascade énergétique”. Il n’y a ici aucun effet de dissipation d’énergie lié aux
forces visqueuses. L’énergie est directement transférée des plus grosses structures vers les plus petites, suivant
une loi en k−5/3 pour une turbulence homogène isotrope. Le flux d’énergie d’une échelle à l’autre est constant
selon les différentes échelles. Il est donné par le taux de dissipation ε de l’énergie cinétique turbulente k. Pour
une échelle de longueur r, ce taux de dissipation ε est estimé comme étant le rapport entre l’énergie cinétique
turbulente u′2(r) et l’échelle de temps r/u′(r) associée au tourbillon:

ε =
u′(r)2

r/u′(r)
=

u′(r)3

r
(3.22)

• Zone dissipative: elle est caractérisée par les plus hauts nombres d’onde et sa plage d’échelles est limitée par
l’échelle de Kolmogorov lK qui est la plus petite échelle tourbillonnaire présente dans l’écoulement. Elle cor-
respond à l’échelle à laquelle les forces inertielles et visqueuses se compensent de façon à ce que la dissipation
ε convertisse l’énergie cinétique turbulente k en chaleur due à la viscosité cinématique du fluide ν. L’échelle
de longueur de Kolmogorov lK et sa vitesse caractéristique uK sont estimées comme [132]:

lK =

(
ν3

ε

)1/4

et uK = (νε)1/4 , (3.23)

Ce sont ces propriétés de la turbulence qui servent de base, comme nous le verrons dans le Chapitre 4, pour mettre
en place les principes de l’approche LES.
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

3.3.2 Régimes de combustion turbulente

L’objectif ici est d’analyser les régimes de combustion turbulente prémélangée en comparant les dimensions
caractéristiques de la combustion et de la turbulence. Cette analyse mène à des diagrammes de combustion où les
différents régimes sont représentés en fonction de différents nombres adimensionnés [105, 133, 134]. Cette analyse
est un outil indispensable pour la sélection et le développement des modèles de combustion turbulente pour les
flamme prémélangées.

D’une part, les phénomène chimiques sont caractérisés par un temps chimique τc = δL/SL où δL et SL sont
respectivement l’épaisseur et la vitesse de flamme laminaire 1.

D’autre part, la combustion turbulente met en jeu des échelles de longueur, de vitesse et de temps caractéristiques
variant sur une large plage de valeurs. La flamme interagı̂t à la fois avec les plus grandes structures caractérisées par
le temps caractéristique de la turbulence à l’échelle intégrale τt = lt/u′(lt), mais aussi avec les plus petites structures
caractérisées par le temps caractéristique de la turbulence à l’échelle de Kolmogorov τK = lK/uK.

Différents nombres adimensionnels peuvent être définis pour comparer les échelles des différents phénomènes :

• Le nombre de Damköhler compare le temps caractéristique de la turbulence τt au temps caractéristique de la
chimie τc.

Da =
τt
τc

=
lt
δL

SL

u′(lt)
. (3.24)

• Le nombre de Karlovitz compare l’interaction entre les plus petites structures turbulentes et la flamme.

Ka =
τc
τK

=
δL
lK

uK

SL
. (3.25)

En utilisant la définition du Nombre de Reynolds de flamme Ref = δLSL/ν ≈ 1 [108] et l’expression de
l’échelle de vitesse de Kolmogorov de l’Eq. 3.23, le nombre de Karlovitz peut être reformulé :

Ka =

(
uK

SL

)3/2( lK
δL

)−1/2

=

(
δL
lK

)2

. (3.26)

Le nombre de Karlovitz compare par conséquent l’échelle de longueur de la flamme à celle des plus petites
structures turbulentes.
Les nombres de Reynolds turbulent, de Damköhler et de Karlovitz sont reliés à travers la relation
Ret = Da2Ka2. La transition entre les différents régimes de combustion turbulente est par conséquent
complètement définie par deux d’entre eux.

• Le nombre de Karlovitz basé sur l’épaisseur de la zone de réaction : de façon à 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
entière (incluant la zone de préchauffage et la zone post-flamme), un nombre de Karlovitz supplémentaire peut
être introduit en utilisant l’épaisseur de la zone de réaction δr [133]:

Kar =

(
δr
lk

)2

=

(
δr
δL

)2(δL
lk

)2

≈
1

100

(
δl
lk

)2

≈
Ka

100
. (3.27)

Ces nombres adimensionnels sont utilisés pour définir les différents régimes de combustion turbulente et peuvent
ainsi intervenir en tant que paramètre dans certains modèles de combustion. Peters [133] propose la classification
suivante des régimes de combustion turbulente (Fig. 3.12) :

1. Les détails sur les grandeurs caractéristiques des flammes laminaires sont donnés dans la Section 3.2.2
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

* Ret < 1 - Régime de flamme laminaire : l’écoulement est laminaire et la flamme faiblement plissée.
Dans les configurations d’explosion considérées, ce régime correspond aux phases de propagation suivant
immédiatement l’allumage, pour lesquelles la flamme n’a pas encore percuté d’obstacle (Phase 2 et Phase 3
du schéma de propagation présenté sur la Figure 3.2).

* Ret > 1 - Régime de flamme turbulente.

• Ka < 1 - Régime de flammelette. L’épaisseur de la flamme est plus petite que les plus petites
structures turbulentes qui ne peuvent pas pénétrer la flamme. 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 être proposées selon
la valeur du rapport des vitesses u′(lt)/SL :
- u′(lt)/SL < 1 Régime de flammelette plissée (Wrinkled flamelet). 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 être associée à celle d’une flamme laminaire. Ce régime est rencontré au début de l’interaction
flamme/obstacle (Phase 4) pour des configurations faiblement turbulentes (faible nombre d’obstacles, faible
vitesse de flamme laminaire, ...).

- u′(lt)/SL > 1 - Régime de flammelette ondulée (Corrugated flamelet). Dans cette situation le régime
de flammelette est toujours valide mais les plus grosses structures turbulentes deviennent capables d’interagir
avec la flamme et peuvent mener à la formation de poches. Ce régime correspond également à l’interaction
flamme obstacle (Phase 4) mais dans le cas de configurations plus turbulentes, ou lors de la Phase 5 lorsque
la flamme est pleinement turbulente.

• 1 < Ka < 100 - Régime de flamme épaissie-plissée (Thickened-wrinkled/Reaction sheet).
Dans ce cas, les plus petits tourbillons (de taille lk) sont plus petits que l’épaisseur de la flamme δL (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 l’échelle de Kolmogorov (Kar < 1) et qui n’est par conséquent pas affectée et garde sa structure
laminaire. Ce régime correspond à la Phase 5 des configurations d’explosion les plus turbulentes, durant
laquelle la flamme est pleinement turbulente.

• 100 < Ka - Régime de flamme épaissie (Thickened flame/Well-stirred reactor). L’échelle de
Kolmogorov lk est plus petite que l’épaisseur de la zone de réaction δr (Kar > 1). La zone de préchauffage
ainsi que la zone de réaction sont alors fortement affectées par la turbulence. Aucune structure de flamme
laminaire ne peut être identifiée. Ce cas extrême correspond à des phénomènes qui peuvent être observés dans
certaines installations de l’industrie chimique mais ne correspondent a priori pas aux phénomènes d’explosion
en chambre semi-confinée.

La Figure 3.12 illustre ces différents régimes de combustion en les identifiant à l’aide d’un diagramme, initia-
lement proposé par Peters [133], présentant le rapport des vitesses u′(lt)/SL en fonction du rapport des longueurs
lt/δL. La zone correspondant aux configurations d’explosion en chambre semi-confinée (estimée a posteriori à l’aide
de nos résultats LES) est comparée au domaine observé pour les configurations de moteur à piston estimé par Ri-
chard [135], qui correspond également à ce qui peut être observé dans les moteurs aéronautiques [136, 137]. La zone
où les applications moteurs et explosion se superposent correspond aux configurations d’explosions de petite échelle,
lors de la Phase 5, pour laquelle la flamme est pleinement turbulente. La dimension de ce type de chambre d’explo-
sion et les phénomènes observés sont en effet comparables à ce qui se passe dans les applications moteur classiques.
Le domaine des explosions s’étend cependant plus loin du coté du régime laminaire (à cause des premières phases)
et met ainsi en jeu une plus large gamme d’échelles d’interaction flamme/turbulence que les applications moteur.
Lorsque l’échelle de la chambre d’explosion considérée augmente, le domaine s’étend également vers des nombres
de Reynolds bien plus grands. Ce domaine n’a que rarement été étudié à l’aide de méthodes LES, ce qui constituera
un réel test pour les modèles de combustion utilisés.

La plupart des applications en combustion se situent dans le régime de flammelette ou de flamme épaissie-plissée.
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

FIGURE 3.12 : Diagramme de classification des régimes de combustion prémélangée turbulente [133]. Comparaison des régimes
observés en configuration moteur (Richard Phd [135]) et en configuration d’explosion.

Cependant, cette classification des différents régimes de combustion (proposée par Peters [133]) n’est que qualitative:
• on suppose que la turbulence n’est pas impactée par le dégagement de chaleur, ce qui n’est pas vérifié pour les

systèmes de combustion ;
• les effets de courbure, d’étirement, et d’instationnarité qui jouent un rôle important [108] sont négligés ;
• l’analyse complète repose sur des estimations d’ordre de grandeur, i.e. le régime de flammelette pourrait aussi

bien correspondre à Ka = 0.1 qu’à Ka = 10 [138, 139] ;
• on suppose une réaction à une étape irréversible pour cette classification. Cependant, le processus de com-

bustion met généralement en jeu des centaines d’espèces qui réagissent dans des centaines de réactions avec
des temps chimiques caractéristiques très différents. Les réactions d’oxydation du carburant sont par exemple
généralement beaucoup plus rapide et mènent à des structures chimiques plus fines que les réactions de
recombinaison d’espèces secondaires et de formation de polluants, plus lentes, qui aboutissent à des structures
de flamme plus épaisses.

Il est possible d’établir des diagrammes de combustion modifiés, basés sur des diagrammes spectraux réalisés à
partir de DNS d’interactions flamme/vortex [140]. Ces diagrammes permettent alors d’ajuster les limites entre les
différents régimes en prenant en compte des effets physiques supplémentaires tels que les pertes thermiques ou le
quenching [108]. Il a alors notamment été montré que la limite de validité du régime de flammelette peut être étendue
d’au moins un ordre de grandeur vers des niveaux de turbulence plus élevés [138, 139].

3.3.3 Vitesse de flamme turbulente

De façon analogue à l’intérêt de déterminer la vitesse de consommation des réactifs dans un écoulement laminaire,
il y a un intérêt à la fois fondamental et pratique à décrire et déterminer la vitesse de consommation d’une flamme dans
un écoulement turbulent. Le problème ici est nettement plus complexe et moins bien défini que pour la détermination
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3.3. Flammes prémélangées turbulentes

de la vitesse d’une flamme laminaire. Alors que pour une flamme laminaire la vitesse de consommation ne dépend
que des propriétés diffusives et chimiques de la flamme, la vitesse de flamme turbulente dépend également des
caractéristiques de la turbulence de l’écoulement ainsi que de sa possible interaction avec la structure interne de la
flamme comme il vient d’être vu.

Si l’on se place dans le cadre du régime de flammelette, le front de flamme peut localement être associé à une
flamme laminaire prémélangée, simplement étirée et déformée par la turbulence. Le principal effet de la turbulence
sur la combustion est le plissement de ce front de flamme par les plus grandes structures turbulentes, ce qui cause
une augmentation de la surface effective de la flamme AT . Par conséquent le taux de consommation des réactifs
augmente, accélérant la vitesse de propagation du front de flamme. Pour le régime de flammelette, on suppose que le
front de flamme se propage localement à la vitesse de flamme laminaire SL. Le front de flamme turbulent moyen se
propage alors à une vitesse turbulente ST égale à la vitesse de flamme laminaire pondérée par le ratio entre la surface
plissée totale AT et sa surface moyenne équivalente non-plissée A (Figure 3.13):

ST = SL
AT

A
(3.28)

FIGURE 3.13 : Schéma illustrant la surface de flamme totale plissée AT et la surface de flamme moyenne A. La vitesse de consom-
mation de la flammelette SL ainsi que la vitesse turbulente du front de flamme total sont également montrées [133].

Plusieurs expressions ont été proposées par le passé afin d’estimer la vitesse de flamme turbulente, aboutissant
à divers modèles [141, 142, 143, 144], généralement dépendants de plusieurs paramètres de l’écoulement turbulent
(u′, lt, etc.) et de la flamme (S0

L, δ0L, Le, etc.). Le problème reste toujours ouvert aujourd’hui et est d’intérêt majeur
dans le cadre des simulations numériques d’écoulements réactifs turbulents car de nombreux modèles peuvent être
utilisés pour reproduire l’effet de la turbulence sur la flamme. Ce sujet sera abordé plus en détail dans le cadre des
simulations LES dans la Section 4.2.4.
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Chapitre 4
Approches numériques pour les simulations
d’écoulements réactifs turbulents
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Il n’existe aucune solution analytique aux équations de Navier-Stokes pour des écoulements réactifs turbulents
en géométrie complexe. Il est donc nécessaire d’avoir recours aux simulations numériques afin de prédire et de
comprendre les phénomènes considérés. Les simulations numériques constituent une alternative aux expériences qui
peuvent être couteuses, apportent une quantité d’information relativement limitée, et peuvent s’avérer dangereuses
et difficiles à mettre en place dans le cadre d’études de sécurité liées aux explosions.

Plusieurs approches numériques existent en mécanique des fluides afin de simuler les écoulements turbulents.

4.1 Différentes approches numériques : DNS/LES/RANS
Les différentes approches existantes pour simuler les écoulements turbulents réactifs se différencient principa-

lement par le ratio entre les échelles turbulentes qui sont directement résolues sur le maillage et celles qui sont
modélisées, comme illustré sur la Figure 4.1. Ces méthodes sont présentées ici par ordre croissant de complexité et
de précision.

(U)RANS : (Unsteady) Reynolds Averaged Navier Stokes

Les méthodes RANS ont été développées pour résoudre le champs moyen de chaque variable. On obtient les
équations pour la moyenne de Reynolds ou de Favre (moyenne pondérée par la densité) des variables en réalisant une
moyenne temporelle (notée .̄ ) des équations de Navier-Stokes instantanées Eqs. 2.6-2.9. Chaque variable f(M, t)

49
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FIGURE 4.1 : Comparaison des échelles turbulentes résolues et modélisées selon les différentes approches numériques : DNS,
LES, URANS. Images extraites de [108].

dépendante de l’espace M et du temps t se décompose alors en une moyenne temporelle fmoy et une fluctuation
turbulente aléatoire fturb:

f(M, t) = fmoy(M) + fturb(M, t) = f(M) + fturb(M, t) avec fturb(M, t) = 0 (4.1)

Cette approche nécessite alors un modèle de turbulence qui doit modéliser toutes les échelles turbulentes perdues
par l’opération de moyenne (Fig. 4.1). Les résultats de ces simulations sont des champs de variables moyennées
au cours du temps et ne présentent donc pas d’aspect transitoire ou instationnaire que l’on pourrait observer
expérimentalement (Fig. 4.2). Leur application à des explosions instationnaires par nature est douteuse : la moyenne
dans ce cas doit s’effectuer sur des réalisations et le code prévoit donc, non pas une explosion, mais une moyenne
d’un grand nombre d’explosions.

Une variante de cette méthode existe, appelée URANS (Unsteady RANS), qui permet de reproduire le comporte-
ment transitoire de l’écoulement. On obtient les Equations URANS en réalisant une moyenne d’ensemble ( .̄ est ici
une moyenne statistique) des équations de Navier-Stokes. La méthode URANS est basée sur l’hypothèse que le temps
caractéristique de la turbulence τturb est très inférieur devant le temps caractéristique des fluctuations cohérentes de
l’écoulement moyen τflow. On suppose alors que le temps caractéristique τURANS associé à la moyenne d’en-
semble .̄ réalisée dans les équations URANS est supérieur à τturb mais très inférieur à τflow. Chaque variable f se
décompose alors en une moyenne temporelle fmoy, une fluctuation cohérente fcoher autour de cette moyenne, et une
fluctuation turbulente aléatoire fturb:

f(M, t) = fmoy(M) + fcoher(M, t) + fturb(M, t) = f(M, t)+fturb(M, t)

avec fturb(M, t) = 0
(4.2)

Ici, les variables résolues f ne sont pas uniquement dépendante de l’espace M , mais dépendent également du temps
t, ce qui permet de capter l’aspect transitoire (ou les fluctuations de basse fréquence) de l’écoulement moyen comme
illustré sur la Figure 4.2.
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Avec l’approche (U)RANS des schémas numériques d’ordre faible et des maillages faiblement raffinés sont
généralement utilisés. Cette approche est donc la moins couteuse en termes de temps CPU. C’est pourquoi elle
reste l’approche généralement utilisée encore aujourd’hui dans les codes de calculs industriels.

Les codes SCFD FLACS du CMR/GexCon [8], REAGAS de TNO [21], EXSIM de Tel-Tek [22], ou COBRA de
Mantis Numerics Ltd sont des exemples de code utilisant l’approche URANS.

Plus de détails sont donnés dans le Chapitre 7.1 pour le code de calcul URANS FLACS.

LES : Simulation aux Grandes Echelles

Le second niveau de simulation correspond à la Simulation aux Grandes Echelles (SGE ou LES). Le principe
de la LES repose sur la description de la turbulence proposée par Kolmogorov [145], détaillée en Section 3.3.1, qui
soulève notamment le fait que l’énergie des plus petites structures turbulentes peut être directement déduite à partir
de l’énergie de celles de plus grandes échelles. La méthode LES résout donc directement sur les noeuds du maillage
les structures turbulentes les plus grandes (et plus énergétiques) qui sont dépendantes de la géométrie. Seules les
plus petites structures turbulentes à caractère diffusif, qui présentent un caractère isotrope et homogène, sont alors
modélisées à partir de l’énergie des structures résolues de grande échelle (Fig. 4.1). L’approche LES semble par
conséquent plus justifiée que l’approche (U)RANS puisque d’une part les modèles de turbulence sont a priori plus
appropriés pour décrire seulement les plus petites échelles qui présentent un comportement universel, et d’autre
part la contribution de la modélisation est ainsi réduite par rapport à l’approche URANS. La méthode LES permet
donc de capter les fluctuations turbulentes de plus basse fréquence alors que seules les fluctuations de plus haute
fréquence sont modélisées (Fig. 4.2). Pour la LES, les équations de Navier-Stokes ne sont plus moyennées comme
pour les méthodes de type RANS mais l’opérateur .̄ correspond ici à un filtrage spectral ou physique. Si l’on re-
prend la décomposition de l’Eq. 4.2, chaque variable f se décompose alors en une moyenne fmoy, une fluctuation
cohérente fcoher autour de cette moyenne, une fluctuation turbulente aléatoire résolue f res

turb et une fluctuation turbu-
lente aléatoire filtrée ffilt

turb:

f(M, t) = fmoy(M) + fcoher(M, t) + f res
turb(M, t) + ffilt

turb(M, t) = f(M, t) + ffilt
turb(M, t) (4.3)

Ici, une partie des fluctuations turbulentes est donc directement résolue tandis que seules les structures turbulentes
de petite échelle nécessitent d’être modélisées (Fig. 4.1).

La méthode LES requiert un maillage beaucoup plus raffiné que l’approche (U)RANS car le filtrage des équations
est implicitement lié à la taille de maille. Il est donc nécessaire de résoudre une plage d’échelles de structures
turbulentes aussi large que possible de façon à ce que seules les petites structures dissipatives soient modélisées. En
LES, les schémas numériques utilisés sont généralement d’ordre plus élevé que pour les méthodes URANS et les
maillages utilisés sont plus raffinés. Ces deux points engendrent alors des coûts de calcul bien plus élevés pour les
calculs LES que pour des calculs (U)RANS.

AVBP, développé par le CERFACS et l’IFP-EN [146], et PUFFIN, développé par l’Université de Sydney et
l’Université de Loughborough [147, 148], sont des exemples de codes utilisant l’approche LES pour les études de
sécurité.

De plus amples détails sur la méthode LES sont donnés en Section 4.2, appliqués au code de calcul AVBP.

DNS : Simulation Numérique Directe

Le dernier niveau de simulation est la simulation numérique directe (DNS) pour laquelle les équations de
Navier-Stokes instantanées sont directement résolues sur les noeuds du maillage. Aucun modèle n’est utilisé pour
reproduire les structures turbulentes ; toutes les échelles de la turbulence sont captées et résolues (Fig. 4.1). La DNS
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4.2. La simulation aux grandes échelle (LES) pour les écoulements réactifs turbulents : code AVBP

reproduit donc toutes les variations, y compris celles de haute fréquence, observables expérimentalement (Fig. 4.2).

Les maillages utilisés en DNS doivent être extrêmement raffinés pour capturer les plus petites structures tur-
bulentes (échelle de Kolmogorov). Même si les capacités des super-calculateurs ne cessent d’augmenter, ce type
d’approche est trop couteuse pour être utilisée sur des cas industriels réels. L’approche DNS n’est en pratique uti-
lisée que sur des cas académiques simples et de petite échelle (typiquement de l’ordre du centimètre) même si de
récentes études laissent envisager que la DNS pourrait être applicable sur des dispositifs réels de taille modérée assez
rapidement [149, 150].

Le code de calcul Athena-RDX du Naval Research Laboratory (USA) [151] a par exemple été utilisé pour réaliser
une étude SCFD en DNS (en 2D).

FIGURE 4.2 : Schéma illustrant l’évolution du champs de vitesse transverse dans un écoulement turbulent derrière un cylindre
obtenu par DNS, LES, URANS, et RANS.

4.2 La simulation aux grandes échelle (LES) pour les
écoulements réactifs turbulents : code AVBP

Jusqu’à présent, les études de déflagrations dans le cadre de la sécurité des installations industrielles ont été
menées par des approches URANS. Comme il a été soulevé, alors que les phénomènes étudiés sont intrinsèquement
dirigés par l’interaction flamme-tubulence, cette approche ne résout pas les fluctuations liées à la turbulence et tous
les phénomènes dirigés par la turbulence sont pris en compte via des modèles. C’est pourquoi nous nous tournons
aujourd’hui vers les méthodes LES qui ont déjà montré leur potentiel à prédire avec plus de précision les écoulements
fortement instationnaires dans des géométries complexes [91, 146, 89].

4.2.1 LES & Filtrage

L’approche LES résout des variables filtrées dans le domaine spatial. Le filtrage des équations de Navier-Stokes se
fait à travers un produit de convolution entre la quantité non-filtrée f et un filtre spatial G∆ de taille charactéristique
∆:

f(x, t) =

∫
f(x′)G∆(x− x′)dx′ (4.4)

où f est une variable filtrée dans l’espace spectral ou physique (selon la nature du filtre G∆), à mettre en opposition
avec la variable f de la méthode URANS qui correspond à une moyenne d’ensemble. Le filtre G∆ est généralement
de type boite ou gaussien [92, 152]. La taille du filtre est localement définie comme la racine cubique du volume de
la cellule.
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Dans les écoulements à densité variable (comme c’est le cas pour les écoulements réactifs) le filtrage défini par
l’Eq. 4.4 appliqué à l’équation de conservation de la masse Eq. 2.6 introduit la corrélation ρ′u′

i qui agit comme
un terme source dans l’équation de conservation de la densité filtrée et qui nécessite alors d’être modélisé. Afin
d’éviter de modéliser explicitement cette corrélation, le filtrage de Favre [153] (filtrage pondéré par la masse) est
généralement utilisé pour les écoulements à densité variable. La quantité f se décompose alors en f = f̃ + f ′′ :

f̃ =
ρf

ρ
; mais en général ˜̃

f )= f̃ et f̃ ′′ = f̃ − ˜̃
f )= 0 (4.5)

On obtient les équations de conservation de type LES en filtrant les équations de Navier-Stokes instan-
tanées Eq. 2.6-2.9 (détaillées ici en l’absence de forces volumiques externes, pour un filtrage de Favre):

∂ρ

∂t
+

∂ρũj

∂xj
= 0 (4.6)
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)]
+

∂

∂xi

(
λ
∂T

∂xi

)

−
∂

∂xi




N∑

k=1

hs,kJi,k



−
∂

∂xj

(
ui(pδij − τij)

)
+ Q̇+ ω̇T

(4.8)

∂ρỸk
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Les termes de flux laminaires d’espèces et d’enthalpie sont généralement faibles devant les flux turbulents et
peuvent soit être négligés soit être exprimés de façon simple à partir des gradients résolus:

Ji,k = −ρ

(

Dk
Wk

W

∂X̃k

∂xi
− ỸkṼ

c
i

)

, λ
∂T

∂xi
= λ

∂T̃

∂xi
, et

N∑

k=1

hkJi,k =
N∑

k=1

h̃kJi,k (4.10)

avec Ṽ c
i =

∑n
k=1 Dk

Wk
W

∂X̃k
∂xi

.

Ces équations nécessitent plusieurs modèles de fermeture :
• Le tenseur de Reynolds (ũiuj − ũiũj). Ces termes sont fermés à l’aide d’un modèle de turbulence. La plupart

des codes de combustion utilisent des modèle de turbulence classiques développés pour les écoulement non-
réactifs, et ne prennent ainsi pas explicitement en compte les effets de dégagement de chaleur sur la turbulence.
Suivant l’hypothèse de viscosité turbulente proposée par Boussinesq, le tenseur de Reynolds est généralement
décrit à partir du tenseur des contraintes visqueuses [92]:

ũiuj − ũiũj = −µt

(
∂ũi

∂xj
+

∂ũj

∂xi
−

2

3
δij

∂ũk

∂xk

)
(4.11)

où µt est une viscosité dynamique turbulente et δij le symbole de Kronecker. Les divers modèles de turbulence
pour le tenseur de Reynolds se différencient par l’expression de µt. Dans tous les calculs LES présentés dans
ce manuscrit, le modèle de WALE [154], a été utilisé. Ce modèle est notamment capable de reproduire le bon
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comportement asymptotique de µt dans les couches limites par rapport au modèle de Smagorinsky [155] par
exemple. La viscosité turbulente cinématique du modèle de WALE est définie par :

νt = (Cw∆e)
2

(sdijs
d
ij)

3/2

(S̃ij S̃ij)5/2 + (sdijs
d
ij)

5/4
(4.12)

sdij =
1

2
(g̃ij

2 + g̃ji
2)−

1

3
g̃kk

2δij (4.13)

où Cw = 0.4929 est la constante du modèle et g̃ij est le tenseur de gradient de vitesse résolu et S̃ij est la partie
symétrique du tenseur de gradient de vitesse.

• Les flux turbulents d’espèces (ũiYk − ũiỸk) et d’enthalpie (ũiht − ũih̃t). Ces termes sont généralement
modélisés à partir des gradients résolus:

ρ(ũiYk − ũiỸk) = Ji,k
t
= −ρ

(

Dt
k
Wk

W

∂X̃k

∂xi
− ỸkṼ

c,t
i

)

(4.14)

avec Dt
k = νt

St
c,k

le coefficient de diffusion massique turbulent de l’espèce k. νt est la viscosité turbulente,

exprimée à partir du modèle de turbulence, et St
c,k est un nombre de Schmidt turbulent pour l’espèce k. Ṽ c,t

i
s’exprime:

Ṽ c,t
i =

n∑

k=1

Dt
k

Wk

W

∂X̃k

∂xi
(4.15)

De la même façon, le flux turbulent d’enthalpie est modélisé par :

ρ(ũiE − ũiẼ) = −λt ∂T̃

∂xi
+

N∑

k=1

h̃S,kJi,k
t (4.16)

où λt = µtCp

P t
r

est un coefficient de diffusion thermique turbulent. P t
r est un nombre de Prandtl turbulent.

• Le terme source chimique d’espèce ω̇k. Ce terme est un des points clefs des simulations de combustion
turbulente et ses modèles de fermetures font l’objet des Sections 4.2.2 et 4.2.3.

Il est à noter que, formellement, ces équations sont identiques aux équations résolues en URANS pour les
écoulements à densité constante. La différence entre les deux méthodes réside dans la signification des opérateur
.̄ et .̃ qui correspondent à des opérations de moyenne d’ensemble pour la methode URANS tandis qu’ils sont reliés

à une opération de filtrage pour le methode LES. Ceci implique alors simplement d’utiliser des modèles de fermeture
différents entre les deux méthodes, de façon à ce qu’ils soient adaptés à l’opérateur utilisé.

4.2.2 Méthodes de représentation de la chimie

Les termes sources chimiques apparaissant dans l’équation de conservation des espèces et de l’énergie sont ob-
tenus à partir de mécanismes cinétiques chimiques qui décrivent au niveau moléculaire le processus de combustion
transformant les réactifs en produits. Ces phénomènes sont caractérisés par des centaines d’espèces réagissant à tra-
vers des milliers de réactions qui prennent place sur une large gamme d’échelles spatiales et surtout temporelles.
Plusieurs approches existent alors pour représenter ce mécanisme numériquement.

4.2.2.a) Mécanismes détaillés

Les mécanismes détaillés [156] retranscrivent chacune des nreac réactions mettant en jeu les nspec espèces in-
tervenant dans la combustion du fuel considéré. Ils reproduisent ainsi fidèlement toutes les échelles et toutes les ca-
ractéristiques de la flamme (structure et vitesse de flamme laminaire, délais d’allumage, ...), sur toutes les gammes de
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conditions thermodynamiques (température, pression et composition initiale du mélange). Malheureusement, l’uti-
lisation de ces mécanismes entraine un coût de calcul prohibitif pour les calculs de combustion turbulente puisque
une équation de conservation doit être résolue pour chaque espèce considérée. C’est pour cette raison que différentes
méthodes de réduction de la cinétique chimique ont été développées.

4.2.2.b) Mécanismes squelettiques

Un mécanisme squelettique est obtenu à partir d’un mécanisme détaillé en éliminant les espèces et les réactions
qui ont un impact négligeable sur les caractéristiques d’intérêt de la flamme. Plusieurs méthodes existent pour
éliminer certaines des nspec espèces [157, 158] et réduire le nombre nreac de réactions [159, 160]. Même si l’in-
formation des espèces supprimées est complètement perdue, les taux de réactions des espèces considérées comme
principales ne sont pas affectés et les différentes caractéristiques de la flamme sont naturellement prédites par le
mécanisme qui reproduit la majeure partie de la physique de la flamme. Malheureusement, nspec et nreac restent
élevés pour ce type de méthode et le gain résultant en coût de calcul pour les mécanismes squelettiques n’est pas suf-
fisant : ces méthodes restent trop chères pour les applications usuelles en CFD. Ces mécanismes peuvent cependant
être utilisés comme références pour l’élaboration des mécanismes réduits ou tabulés présentés ci-après.

4.2.2.c) Mécanismes réduits

Les mécanismes réduits sont des versions extrêmement simplifiées des chimies détaillées qui sont construites
pour représenter les composantes minimales de la flamme. Les nombres d’espèces et de réactions sont réduits de
façon drastique pour réduire au maximum le coût de calcul (genéralement moins de 15 espèces). En fonction de
leur complexité, les schémas cinétiques réduits reproduisent correctement un certain nombre de caractéristiques
de la flamme jugées suffisantes pour l’écoulement réactif considéré. Le mécanisme réduit le plus simple reproduit
simplement la vitesse de flamme laminaire S0

L et la composition des gaz brûlés pour une composition des gaz frais
à une certaine température. En ajoutant des réactions et des espèces, il est ensuite possible de rajouter d’autres
caractéristiques de la flamme telles que la température de fin de combustion de la flamme, le délais d’auto-allumage,
ou la réponse à l’étirement, et cela permet également d’élargir la gamme de conditions thermodynamiques initiales
(température, pression) et de compositions initiales sur laquelle ces prédictions sont correctes. Les mécanismes
réduits sont généralement des schémas ad hoc dont les paramètres sont fittés pour reproduire les caractéristiques
minimales de la flamme nécessaires à la reproduction de l’écoulement réactif considéré. Une méthodologie générale
pour la construction d’un schéma 2-étapes est décrite par Franzelli et al. [161]. Ce type de méthodes a largement
été utilisé par le passé, notamment par sa simplicité et son adaptabilité aux divers modèles de combustion turbulente
(décrits par la suite dans la Section 4.2.3) et a montré son fort potentiel pour les LES de configurations de combustion
turbulente [162, 89, 91, 163, 164, 165].

Bien que la validité de tels schémas soit limitée puisqu’ils ont été développés pour représenter des caractéristiques
globales de la flamme et que les mécanismes chimiques ont été grandement simplifiés, ces schémas sont une solution
intéressante dans notre cas car les cas-tests d’explosion considérés sont réalisés pour une richesse donnée et à des
température initiale T0 et pression initiale P0 données et ne nécessitent donc pas d’être valables sur une grande plage
de conditions opératoires.

4.2.2.d) Mécanismes tabulés

Les chimies tabulées sont une alternative aux mécanismes cinétiques réduits qui est de plus en plus uti-
lisée [166, 167, 168, 169]. L’approche de chimie tabulée est différente de celles présentées jusqu’à présent. Elle
consiste à décrire le processus de combustion comme un ensemble de flammes modèles correspondant chacune à un
point de fonctionnement : une composition de mélange, une température initiale, une pression initiale,... Une table est
alors construite à partir d’une bibliothèque de flammes obtenues à partir de simulations de flamme 1d réalisées en uti-
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lisant des chimies détaillées (ou squelettiques). Cette table donne alors directement le résultat des réactions chimiques
(terme source ou Yk) en fonction des différents paramètres que l’on souhaite considérer (pression, température, com-
position des gaz frais, ...). La puissance de ce type de méthode a clairement été démontrée par des exercices de
validation tels que les cas-test proposés lors du workshop sur les flammes turbulentes non-prémélangées de Sandia 1.
Le principal inconvénient de ce type de méthode reste son application à des cas où le nombre de paramètres devant
être pris en compte augmente de façon importante (pour les moteurs à pistons par exemple : pertes thermiques, varia-
tions de température et pression des gaz frais, dilution par les gaz brûlés, richesse non-homogène ...) : la génération
de la table devient alors une tache compliquée et des problèmes de mémoire peuvent être obtenus si celle-ci devient
trop grosse, notamment pour des calculs sur des machines massivement parallèles pour lesquels la table doit être
dupliquée sur chacun des coeurs de calcul. Cette approche souffre également d’un problème lié au type de la flamme
représentée : les flammes de diffusion et de prémélange ne vont pas être reproduites à l’aide des mêmes tables.

Dans notre cas, la gamme limitée de conditions opératoires nécessaire à l’étude des configurations étudiées aurait
pu permettre l’utilisation de ce type de méthode. Notre choix s’est cependant porté sur l’utilisation de mécanismes
réduits qui restent la solution la plus pratique en terme d’implémentation. Les schémas réduits sont compatibles
avec tout type de modèle de combustion turbulente, et sont plus adaptés à un couplage avec un code de combustion
compressible que les chimies tabulées qui peuvent induire des erreurs d’intégration à travers le couplage avec les
termes de taux de réaction [170].

4.2.3 Méthodes LES pour la combustion

En combustion prémélangée, l’épaisseur d’une flamme laminaire reproduite par les mécanismes chimiques
présentés précédemment est de l’ordre de 0.1 à 1 mm, ce qui est généralement beaucoup plus fin que la taille
de maille utilisée en LES. Un des challenges des codes de calcul LES est donc d’être en mesure de résoudre
numériquement le front de flamme sur le maillage utilisé, sous peine d’obtenir des problèmes numériques liés à
une mauvaise discrétisation de celui-ci.

La plupart des méthodes reposent sur la résolution d’une variable d’avancement c (i.e. fraction massique de fuel
ou température normalisée). L’équation de transport pour la variable d’avancement filtrée c̃ est obtenue a partir des
équations de conservation des espèces en considérant des nombres de Lewis unitaires pour chaque espèce :

∂ρc̃

∂t
+

∂ρũj c̃

∂xj
+

∂

∂xi
[ρ (ũic− ũic̃)] =

∂

∂xi
(ρD

∂c̃

∂xi
) + ω̇c (4.17)

Différentes approches peuvent être utilisées afin d’estimer le terme ω̇c. Ces méthodes, basées sur des
représentations différentes de la flamme, sont résumées sur la Fig. 4.3.

• Mélange Turbulent : à partir de l’hypothèse d’un grand nombre de Damköhler Da = τt/τc (hypothèse
de chimie infiniment rapide généralement valide dans les applications de combustion turbulente), on peut
considérer que la combustion turbulente est limitée par le taux de mélange turbulent. Ceci est la base des
méthodes à Taux de Dissipation Scalaire. C’est ainsi le taux de dissipation des espèces à petite échelle qui
contrôle la combustion. La difficulté est alors de modéliser ces grandeurs.

• Analyse Statistique en 1-point : les propriétés statistiques des champs scalaires d’intérêt sont collectées et
analysées en chaque point de l’écoulement. Les valeurs moyennes et les corrélations de chaque variable sont
ensuite extraites à partir d’une Fonction de Densité de Probabilité : PDF.

• Analyse Géométrique : La flamme est décrite comme une surface géométrique se propageant dans un
écoulement turbulent, en considérant généralement une structure de flammelette. À partir de ce point, plusieurs
solutions peuvent être envisagées pour étudier la propagation du front de flamme : la surface de flamme peut
être suivie (G-Equation), filtrée (Densité de Surface de Flamme : FSD), ou épaissie (Thickened Flame :

1. Turbulent Non-premixed Flames workshop ; public.ca.sandia.gov/TNF
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FIGURE 4.3 : Trois types d’approches pour reproduire la combustion prémélangée en LES

TF).

Un bref aperçu des principales approches pour modéliser la combustion turbulente en LES est donné dans ce
qui suit, basé sur la classification de Veynante et Vervisch [171]. De plus amples détails sur ce problème spécifique
peuvent être trouvés dans [172, 173, 174, 175, 176, 177, 178]. Dans tous les travaux LES réalisés dans cette thèse, la
méthode TF a été utilisée. Les autres approches sont décrites à titre illustratif et comparatif.

4.2.3.a) Modèles LES de combustion turbulente prémélangée

i ) Modèles basés sur la dissipation scalaire
L’idée des modèles à taux de dissipation scalaire est de considérer que les phénomènes de combustion turbulente ne
sont pas contrôlés par la chimie mais par le taux de mélange turbulent. La flamme est alors considérée comme un
ensemble de poches de gaz frais et de gaz brûlés transportés par les tourbillons. Les modèles EBU (Eddy-Break-Up)
proposé par Spalding [179, 180] et BML proposé par Bray, Moss, et Libby [181] sont des exemples de modèles basés
sur les taux de dissipation scalaire. Bien qu’initialement développés pour l’approche RANS ces méthodes peuvent
être adaptées à la LES.

À titre d’exemple, le modèle BML [181] a été dérivé analytiquement en reliant le taux de réaction à un taux de
dissipation scalaire, tout en prenant en compte la chimie :

ω̇c = 2
ρχ

2cm − 1
(4.18)

cm est une constante qui caractérise la réaction chimique. ρχ est le taux de dissipation scalaire défini comme :

ρχ = ρχ̃ = ρD
∂c

∂xi

∂c

∂xi
(4.19)
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qui peut être soit résolu à l’aide d’un équation de transport (Mantel et Borghi [182]), soit modélisé en considérant
une relaxation linéaire des fluctuations, générée par micromélange (voir Veynante et Vervisch [171]) : ρχ = ρc′′2

τt
.

On obtient ainsi, en considérant, une flamme infiniment mince:

ω̇c =
2

2cm − 1
ρ

1

τsgst
c̃(1− c̃) (4.20)

Ceci est la même expression que celle du modèle EBU [179, 180], à la différence qu’ici les hypothèses sont
clairement établies, et la chimie est prise en compte à travers cm.

Commentaires :
• Avec ces approches, le problème de l’épaisseur de la flamme n’est pas pris en compte. Ces modèles EBU-LES

ou BML-LES doivent être utilisés avec un modèle de gradient pour le transport de scalaire de sous-maille de
façon à assurer un champ de c résolu dans les simulations.

• Cette méthode reposant intrinsèquement sur une hypothèse de combustion dirigée par les phénomènes turbu-
lents, elle ne permet pas de dégénérer vers un mode de propagation laminaire. Les flammes étudiées dans les
configurations d’explosion en chambre semi-confinée auxquelles nous nous intéressons se développent dans
un premier temps comme un front de flamme laminaire avant de transitionner vers une propagation turbulente.
Il est donc primordial d’utiliser les méthodes permettant de reproduire les deux modes de propagation, ce qui
n’est pas le cas avec les méthodes de type Taux de Dissipation Scalaire.

ii ) Modèle à Fonction de Densité de Probabilité : PDF

Les méthodes à fonction de densité de probabilité sont basées sur les propriétés statistiques des états in-
termédiaires dans le front de flamme, entre les gaz frais (c=0) et les gaz brûlés (c=1). La PDF P (c∗, x, t) quantifie la
probabilité de trouver la variable c dans l’intervalle [c∗ −∆c/2; c∗ +∆c/2 en un point donné x et à un temps donné
t.

L’information contenue dans la PDF est essentielle pour le phénomène de combustion. La variable d’avancement
moyenne c et sa variance c′2 peuvent ainsi être extraite à partir de la PDF par:

c =

∫ 1

0
c∗P (c∗, x, t)dc∗ et c′2 =

∫ 1

0
(c∗ − c)2P (c∗, x, t)dc∗ (4.21)

Sous l’hypothèse d’une chimie à 1-étape adiabatique, à nombre de Lewis unitaire, le taux de réaction de la
variable d’avancement filtré peut se mettre sous la forme:

ω̇c(x, t)) =

∫ 1

0
ω̇c(c

∗)P (c∗, x, t)dc∗ (4.22)

Ces expressions peuvent être étendue aux mélanges multi-espèces à nombre de Lewis non-unitaires ou aux chimies
complexes.

Afin de déterminer la PDF, deux méthodes principales existent :

• La première méthode consiste à résoudre une équation de conservation pour la PDF (Lungreen [183],
Pope [184]).

• La seconde méthode consiste à utiliser une forme présumée de PDF. C’est l’approche la plus commune lorsque
l’on étudie des phénomènes de combustion non-prémélangée. De nombreuses formulations de PDF existent
dans la littérature (Borghi [185], Bray et al. [186]). La PDF la plus utilisée repose sur une fonction β extraite
du URANS et appliquée à la LES par Cook et Riley [187].
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La construction de la PDF pour la LES peut être construite à l’aide de librairie de flamelettes obtenues à l’aide de
chimies détaillées, que l’on filtre ensuite à une taille ∆ supérieure à la taille de maille du maillage LES. Ceci permet
alors de résoudre sur le maillage LES les gradients très raides associés au front de flamme.

Les structures turbulentes induisent le plissement de la flamme et augmentent sa surface en sous-maille (Sec-
tion 3.3.3). Par conséquent, pour compenser ce plissement non résolu, la vitesse de propagation turbulente de la
flamme filtrée va être reliée à sa vitesse de flamme laminaire à l’aide du facteur de plissement Ξ = St/S0

L. Pour as-
surer que la flamme se propage à la bonne vitesse turbulenteSt, le taux de réaction de la variable d’avancement filtrée
est multiplié par Ξ. Les modèles de fonction de plissement Ξ généralement utilisés sont communs aux différentes
méthodes de gestion du front de flamme et sont détaillés dans la Section 4.2.4.

Commentaire : Comme il a été montré numériquement par Fiorina et al. [188], pour une formulation β-PDF, cette
méthode n’assure pas la conservation de la vitesse de flamme laminaire en absence de turbulence. En effet, lorsque
la taille du filtre est supérieure à l’épaisseur de flamme, comme c’est généralement le cas dans les applications
LES y compris pour nos applications de chambres semi-confinées, la vitesse de propagation de la flamme filtrée
est surestimée par la PDF. Par conséquent, l’utilisation de β-PDF est inadaptée lorsque le plissement de la flamme
est totalement résolu, comme c’est le cas dans notre application, avant que la flamme ne devienne turbulente. En
pratique, ces méthodes sont principalement utilisées pour les simulations de combustion non-prémélangée.

iii ) Modèle à suivi du front de flamme : G-Equation

Pour les modèles de type G-equation, développés pour le prémélange [189], la flamme est représentée par une
surface infiniment mince séparant les gaz frais (c=0) des gaz brûlés (c=1). On suppose donc que la chimie est
infiniment rapide, de sorte que la réaction se produise dans une épaisseur très fine devant la plus petite échelle de
longueur de l’écoulement. On ne transporte alors pas la variable c mais on considère une fonction G(x, t) définie
telle que l’isosurface G = G0 représente la surface de flamme, tandis que l’on trouve des gaz brûlés pour G >
G0 et des gaz frais pour G < G0. L’équation de transport de G̃ (champ de G filtré (Favre)), dérivée à l’aide de
considérations cinématiques, s’écrit comme une équation de convection avec un terme supplémentaire prenant en
compte la propagation turbulente St du front de flamme par rapport à l’écoulement (Peters [190, 189]):

∂

∂t
ρG̃+

∂

∂xi
ρũiG̃ = ρGFSt|∇G| (4.23)

Il est à noter que le champ de G̃ ne nécessite pas de suivre les gradients de la variable d’avancement c et peut ainsi
être filtré afin d’être résolu sur le maillage LES.

Un modèle pour la vitesse de propagation turbulente St est nécessaire. La fermeture est généralement réalisée à
l’aide d’une corrélation du type:

St

S0
L

= 1 + α

(
u′

S0
L

)n

(4.24)

où u′ est l’intensité turbulente à l’échelle de sous-maille. Les constantes α et n sont obtenues à partir de résultats
expérimentaux (Abdel-Gayed et Bradley [191], Gulder [192]) ou d’analyses théoriques (Renormalization Group
Theory, Yakhot et al. [193]).

Commentaires : Bien que cette méthode soit fréquemment utilisée dans les LES de combustion prémélangée [178]
de par sa simplicité d’implémentation notamment, l’approche G-Equation souffre de plusieurs faiblesses:

• D’une part, plusieurs corrélations de type St−u′ obtenues expérimentalement ou utilisées en RANS sont direc-
tement utilisées en LES sans justifications, en remplaçant les vitesses turbulentes rms par la vitesse turbulente
de sous-maille.
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• D’autre part les données expérimentales utilisées font l’objet d’une grande variabilité et dépendent de nombreux
paramètres (chimie, échelles turbulentes, géométrie de l’écoulement, ...). Même dans le contexte de combustion
parfaitement prémélangée, la vitesse de flamme turbulente n’est pas une grandeur correctement définie sur le
plan théorique et expérimental (Gouldin [194]). Bien que des modèles beaucoup plus précis aient été proposés
(Peters [190]), aucune formulation universelle n’existe pour St.

• Enfin, l’implémentation numérique du modèle dans des codes à densité variable pose des problèmes de stabilité
qui nécessitent en pratique d’épaissir le front pour adoucir les gradients ou de passer par des méthodes de type
“ghost fluid” [195, 196].

Il est cependant à noter que ce type d’approche a déjà été utilisé par le passé pour simuler des transitions
déflagration-détonation en milieu confiné [197].

iv ) Modèle à Densité de surface de flamme : FSD
Les approches de type FSD se basent sur le filtrage de l’équation de conservation de la variable d’avancement c
de l’Eq. 4.17. Cependant, de façon similaire aux considération des modèles de type G-Equation, la réaction de
combustion décrite par les termes de droite peut être réécrite à partir d’une approche cinématique au lieu du bilan
réaction/diffusion. L’Eq. 4.17 peut alors être réécrite :

∂ρc̃

∂t
+

∂ρũj c̃

∂xj
+

∂

∂xi
[ρ (ũic− ũic̃)] = ρSd|∇c| (4.25)

Les méthodes à densité de surface de flamme représentent la flamme par sa surface et la densité de surface de
flamme Σ est introduite. Σ représente la surface de flamme δA par unité de volume δV . Les modèles FSD [198]
représentent le terme de droite, lié au déplacement du front de flamme, en supposant une structure de flammelette :

ρSd|∇c| = ρGFSdΣ (4.26)

où Sd est la vitesse de déplacement de la flamme.

Différents modèles de fermetures existent pour Σ basés sur des modèles heuristiques [199], sur des expressions
algébriques (Boger et al. [200], Boger et Veynante [198]), des modèles de similarité (Knikker et al. [201]), ou la
résolution d’une équation de transport (Boger et al. [200], Hawkes et Cant [202], Richard et al. [203]).

Afin de résoudre les gradients liés à la structure de la flamme sur la maillage LES, les méthodes font généralement
intervenir un fitrage de taille ∆ supérieure à la taille de maille du maillage LES.

Il est à noter que bien que l’équation de conservation de la variable d’avancement filtrée c̃ soit semblable à celle
écrite pour le champ de G̃ de la méthode G-Equation, l’avantage de la méthode FSD est de transporter des scalaires
tels que c et Σ qui sont définis physiquement et peuvent ainsi être extraits de DNS ou de mesures expérimentales.

Les structures turbulentes qui induisent le plissement de la flamme et augmentent sa surface en sous-maille sont
ensuite prises en compte en multipliant la densité de surface de flamme Σ par un facteur de plissement de sous-maille
Ξ. Les modèles de fonction de plissement Ξ généralement utilisés sont communs aux différentes méthodes de gestion
du front de flamme et sont détaillés dans la Section 4.2.4.

Commentaires :
Formulation algébrique : L’approche FSD avec formulation algébrique ne souffre pas des principaux inconvénients
soulevés pour les méthodes précédentes. Cette méthode, dont l’implémentation est simple, permet en effet de
dégénérer correctement lorsque le plissement est totalement résolu et reproduit donc les deux types de propaga-
tion : laminaire et turbulente. Cette approche pourrait donc convenir aux simulations d’explosion que nous voulons
réaliser pour lesquelles le front de flamme se propage dans un premier temps de façon laminaire avant de transi-
tionner vers une propagation turbulente au fur et à mesure qu’il rencontre des obstacles. Cependant une limitation
majeure est à prendre en compte : l’approche FSD avec une formulation algébrique repose sur la représentation du
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mélange par une variable d’avancement c (Le = 1). Elle ne permet donc pas de reproduire les phénomènes de diffu-
sion préférentielle entre les espèces et ne prend pas en compte les effets de l’étirement et de la courbure du front de
flamme sur sa vitesse de propagation (voir Section 3.2.3.c)).

Formulation à équation de transport : Ces formulations ont deux avantages principaux par rapport aux approches
algébriques:

• D’une part cette approche reproduit les effets d’étirement sur la flamme à travers des modèles de destruction ou
création de surface de flamme. Le modèle CFM [135] est généralement utilisé pour les études de combustion
dans les moteurs à piston [204, 203, 205] qui présentent de fortes analogies avec notre étude (propagation
laminaire, puis turbulente, dans un domaine semi-confiné).

• D’autre part les situations où la flamme n’est pas au plissement d’équilibre avec la turbulence (typiquement
lors de transitions spatiales ou temporelles entre les régimes de propagation laminaire et turbulent) sont
directement prises en compte par ces méthodes à équation de transport de la densité de surface de flamme.
Ceci n’est pas le cas pour l’approche FSD algébrique (ni pour les approches PDF et TF présentées plus loin
dans le Paragraphe v )) qui nécessite d’utiliser des fonctions d’efficacité particulières (fonctions d’efficacité à
coefficients dynamiques basés sur des identités de Germano : voir Section 4.2.4.c)) afin de reproduire les effets
où la surface de flamme n’est pas à l’équilibre avec la turbulence.

Plusieurs limitations du modèle FSD à équation de transport peuvent néanmoins être soulevées:
• Cette approche n’a pas été prévue pour simuler des flammes de diffusion et rend difficile leur reproduction.

Même si les flammes de diffusion ne sont pas abordées dans nos travaux, ce qui ne fait ainsi pas de ce point un
critère limitant pour nous, ceci peut être problématique.

• La reproduction de l’allumage avec les méthodes de type FSD est problématique compte tenu du fait qu’il est
difficile d’estimer quel champ de variable d’avancement c il faut déposer initialement pour le simuler.

• Finalement, l’approche souffre d’une grande complexité d’implémentation et de modélisation, ce qui est le
point le plus limitant.

Historiquement, pour toutes les études de combustion turbulente réalisées au CERFACS, c’est le modèle de
flamme épaissie, dont la formulation est plus simple, qui est généralement préféré à l’approche de densité de surface
de flamme, même si cette méthode semble ici adaptée à notre cas d’étude.

v ) Modèle de flamme épaissie : TF

L’approche de flamme épaissie [206, 207, 208, 89] (TF) consiste à épaissir artificiellement le front de flamme
afin de pouvoir résoudre directement sa structure sur le maillage LES. Avec cette méthode, la fraction massique
de chaque espèce est résolue de façon indépendante, ce qui permet notamment de prendre en compte les effets
de diffusion préférentielle entre les différentes espèces. Ces effets sont supprimés lorsque l’on utilise une variable
d’avancement construite à partir de l’hypothèse de nombres de Lewis unitaires, comme cela sera montré par la suite
dans le Chapitre 8. Pour rappel, les équations résolues en LES pour les fractions massiques de chaque espèce k
s’écrivent sous la forme :

∂ρỸk

∂t
+

∂

∂xj

(
ρ(ũj + Ṽ i

k )Ỹk

)
= −

∂

∂xi

[
ρ
(
ũiYk − ũiỸk

)]
+

∂

∂xi

(

ρDk
Wk

W

∂X̃k

∂xi

)

+ ω̇k pour k = 1, N

(4.27)
où ω̇k est le taux de réaction de l’espèce k.

Une analyse dimensionnelle classique (Williams [105]) montre que la vitesse S0
L et l’épaisseur δ0L de flamme

laminaire sont contrôlées par le terme diffusif et le terme source par :

S0
L ∝

√
DthAf et δ0L ∝

Dth

S0
L

=

√
Dth

Af
(4.28)
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où Af est le coefficient pré-exponentiel de la réaction (en considérant une formulation d’Arrhénius pour le taux
de réaction, voir Chapitre 2). Le modèle de flamme épaissie consiste alors à multiplier les coefficients de diffusion
thermique Dth et massique Dk par un facteur d’épaississement F et à diviser le taux de réaction ω̇k par ce même
coefficient F . L’Equation 4.27 devient alors:

∂ρỸk

∂t
+

∂

∂xj

(
ρ(ũj + Ṽ i

k )Ỹk

)
= −

∂

∂xi

[
ρ
(
ũiYk − ũiỸk

)]
+

∂

∂xi

(

ρFDk
Wk

W

∂X̃k

∂xi

)

+
ω̇k

F
pour k = 1, N

(4.29)
avec Ṽ c

i =
∑n

k=1 FDk
Wk
W

∂X̃k
∂xi

.

Les relations de l’Eq. 4.28 montrent que grâce à ces modifications des coefficients, l’épaisseur de flamme lami-
naire de la flamme épaissie devient δ1L = Fδ0L tandis que la vitesse de flamme laminaire de la flamme épaissie reste
inchangée S1

L = S0
L. Il suffit alors de choisir le coefficient d’épaississement F en fonction de la taille de maille du

maillage LES ∆ pour que le front de flamme de la flamme épaissie puisse être suffisamment large pour être résolu
directement sur le maillage LES.

Dans les écoulement turbulents, l’interaction entre la flamme et la turbulence est altérée par l’approche TF : les
tourbillons de taille inférieure à Fδ0L ne peuvent plus interagir avec la flamme, ce que l’on peut relier à la modification
du nombre de Damköhler de la flamme épaissie Da1 par rapport à la flamme non-épaissie Da0 :

Da1 =
lt

Fδ0L

S0
L

u′(lt)
=

Da0

F
(4.30)

La perte de plissement engendrée par l’épaississement est récupérée à l’aide d’une fonction d’efficacité E définie
comme le rapport entre le plissement de la flamme non-épaissie et de la flamme épaissie :

E =
Ξ(δ0L)

Ξ(δ1L)
(4.31)

Les coefficients de diffusion thermique Dth et massique Dk ainsi que le taux de réaction ω̇k sont alors multipliés par
la fonction d’efficacité E . L’équation 4.9 se transforme finalement en :

∂ρỸk
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∂

∂xj

(
ρ(ũj + Ṽ i
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)
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∂
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ρFEDk
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(4.32)
avec Ṽ c

i =
∑n

k=1 FEDk
Wk
W

∂X̃k
∂xi

.

Les différents modèles de fonction de plissement Ξ généralement utilisés sont détaillés dans la Section 4.2.4.

Commentaires : De nombreux points font de la méthode de flamme épaissie un outil simple et suffisant pour
simuler la propagation de flamme dans notre type de configuration:

• Sa formulation est beaucoup plus simple que la méthode à densité de surface de flamme avec équation de
transport de la FSD.

• De par sa construction, le modèle dégénère correctement vers une propagation laminaire en absence de tur-
bulence, ce qui est une caractéristique indispensable pour reproduire les phénomènes que nous cherchons à
étudier.

• Chaque espèce est résolue, en utilisant des modèles de transport adaptés permettant de correctement prendre
en compte les effets d’étirement sur la vitesse de propagation de la flamme.

• L’utilisateur peut contrôler l’épaisseur de flamme finale et ainsi la résoudre correctement sur le maillage LES
qu’il peut se permettre.
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• Au même titre que pour les méthodes FSD et G-Equation, le découplage entre la chimie et la turbulence permet
d’utiliser différents types de chimie, permettant ainsi une grande flexibilité en terme de coût de calcul et de
précision.

• Finalement, l’allumage peut être réalisé à l’aide de différentes procédures. Soit par ajout d’un terme source
dans l’équation de l’énergie permettant de simuler le dépôt d’énergie que transfèrerait une bougie ou un laser
à l’écoulement [209]. Soit en initialisant le calcul avec une sphère de gaz brûlés dont la composition peut être
définie facilement.

Certains points négatifs peuvent cependant être soulevés:
• Comme pour le modèle de densité de surface de flamme algébrique et pour l’approche PDF, le modèle de

flamme épaissie ne permet pas de prendre en compte de façon directe les situations où la surface de flamme
n’est pas en équilibre avec la turbulence, typiquement une flamme initialement plane interagissant avec une
forte turbulence. De façon similaire pour ces trois approches, des fonctions d’efficacité à coefficient dyna-
mique [210] doivent être employées à la place des fonctions communes à coefficient constant [211, 207], si on
veut reproduire ces situations de déséquilibre surface de flamme/turbulence.

• Un deuxième désavantage de la méthode provient du fait que hors de la flamme, dans les zones de pur
mélange, les diffusions thermique et moléculaire sont surestimées d’un facteur F . Dans ces zones, le fac-
teur d’épaississement devrait être égal à 1. La méthode de flamme épaissie dynamique (DTF) a été développée
à partir du modèle TF afin de corriger cet effet.

• Finalement, même si cette méthode a montré qu’elle pouvait être utilisée pour reproduire la propagation de
flammes de diffusion ou partiellement prémélangées [212, 209, 213], sa validité pour la reproduction de ces
régimes de flamme est discutable.

C’est finalement cette méthode qui a été choisie pour l’étude LES d’explosions en chambre semi-confinée.

4.2.3.b) Méthode de flamme épaissie dynamique DTF dans AVBP

Dans la version d’origine du modèle TF, l’épaississement est appliqué dans tout le domaine de calcul. Les coef-
ficients de diffusion sont alors multipliés par F y compris dans les zones sans combustion. Ceci peut donc modifier
le comportement diffusif de l’écoulement simulé, notamment dans les zones de mélange ou en proche paroi. Par
conséquent, afin de conserver une influence modérée du modèle TF sur les effets diffusifs de notre calcul, sa zone
d’action est limitée en espace à la zone de réaction. Ce modèle dérivé du modèle TF est appelé Dynamic Thickened
Flame (DTF) [104]. Un senseur est nécessaire afin de localiser la zone de flamme dans laquelle l’épaississement
doit être appliqué. Le facteur d’épaississement F n’est plus constant mais atteint une valeur Fmax dans la zone de
réaction et reste égal à 1 hors de cette zone. Ceci est obtenu en écrivant:

F = 1 + (Fmax − 1)S (4.33)

où S est le senseur d’épaississement, égal à 1 dans la zone épaissie et 0 hors de cette zone (Fig. 4.4). Actuellement
dans AVBP, le senseur S est calculé sur la fonction de senseur Ω:

S = tanh(β′ Ω

Ω0
) (4.34)

avec:
Ω = e−Γ Ea

RT Y
nfuel

fuel Y
nO2

O2
(4.35)

où β′ et Γ sont des paramètres du modèle associés à la sensibilité du senseur (généralement β′ = 500 et Γ = 0.5).
Ω0 est un paramètre calculé a priori grâce aux propriétés de la flamme pour la richesse φ, pression P et température
T d’intérêt, obtenues sur une flamme 1D simulée en DNS. Bien que Ω ne soit pas formellement identique à une
formulation d’Arrhénius du taux de réaction ω̇, il en a la même forme fonctionnelle et va donc permettre de localiser
la flamme comme l’endroit où la réaction se produit.
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FIGURE 4.4 : Taux de réaction normalisé et senseur d’épaississement pour une flamme C3H8-air avec le modèle TF d’origine et
le modèle DTF.

Afin d’illustrer la capacité du modèle DTF à correctement localiser la zone de réaction qui doit être épaissie,
la Fig. 4.5-(gauche) montre la structure d’une flamme plane C3H8-air tri-dimensionnelle à richesse φ = 1, P et T
atmosphériques, résolue sur un maillage fin en DNS (maillage permettant de résoudre complètement le front de
flamme sur plus de 10 noeuds). On peut ainsi voir que le pic de taux de réaction ω̇ ne coı̈ncide pas avec le gradient
de densité ρ. La Figure 4.5 (droite) montre la même flamme simulée sur un maillage plus grossier, type LES, pour
lequel la flamme a besoin d’être épaissie (δ0L < ∆mesh). Ici, le senseur d’épaississement englobe correctement le
taux de réaction de la flamme mais pas le gradient de densité qui est alors sous-résolu et engendre des oscillations
point à point également appelées ”wiggles”. La zone épaissie étant estimée à partir d’une grandeur représentative du
taux de réaction, cette méthode ne permet pas d’englober également le gradient de densité.

ω̇
ρ

x [m]
0.01 0.012 0.014 0.016 0.018 0.02
0

0.5

1

1.5

2
ω̇
ρ

S

x [m]
0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03

00

0.5

1

1.5

2

FIGURE 4.5 : Flamme C3H8-air à φ = 1, P et T atmosphériques. Taux de réaction et densité normalisés pour une flamme résolue
sur un maillage fin (gauche) et pour une flamme épaissie sur un maillage grossier (droite).

Dans des calculs LES tridimensionnels sur géométrie complexe, les maillages utilisés ne permettent pas de
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résoudre la flamme sur 10 points. Ce dernier cas (Fig. 4.5 (droite)) est par conséquent représentatif de ce que l’on
pourrait obtenir dans des vrais calculs LES et constitue un problème critique. Il est donc nécessaire de modifier
le senseur d’épaississement. Typiquement, il faut l’élargir afin de prendre en compte toutes les zones de gradients.
Epaissir le taux de réaction ω̇ n’est pas suffisant, le senseur doit également englober la densité ρ en particulier.

La solution utilisée ici, proposée par Franzelli [214], est d’utiliser une technique de type “gather/scatter” afin
d’étendre numériquement la zone épaissie. Dans la méthode cell-vertex employée dans AVBP, les variables sont
stockées aux noeuds tandis que les opérations sont généralement réalisées au centre des cellules. Des transferts
sont donc nécessaires entre les noeuds et centres des cellules. La fonction ”gather” (Fig. 4.6 gauche) permet de
transférer les variables des noeuds vers les centres des cellules tandis que la fonction ”scatter” (Fig. 4.6 droite)
permet d’effectuer le transfert des cellules vers les noeuds. La réalisation successive de ces deux opérations peut être
assimilée à une opération de filtrage permettant de réduire les gradients (Fig. 4.7).

FIGURE 4.6 : Types de transfert d’information entre la cellule et le noeud dans AVBP. Gauche : opération “gather”. Droite :
opération “scatter”.

La procédure se décompose en 2 temps :
1. Saturation : si S > 0.1 alors S → 1.
2. Lissage : 5 gather/scatter successifs afin de lisser le gradient de S.

Ces deux phases sont répétées 3 fois successivement afin d’obtenir le résultat désiré, comme représenté sur la
Fig. 4.8 (gauche). La zone d’épaississement atteint maintenant le gradient de densité, ce qui permet de le résoudre
correctement sur le maillage LES. On peut également noter sur la Fig. 4.8 (droite) que les wiggles de pression
qui apparaissaient à travers la flamme avec le senseur non modifié et qui sont caractéristiques d’une mauvaise
résolution numérique sont maintenant supprimés grâce à cette méthode. Rappelons que les opérations de lissage
par gather/scatter sur le facteur F n’affectent pas les grandeurs résolues mais sont utilisées uniquement dans le
processus de détermination de F .

Le modèle DTF avec la modification du senseur d’épaississement détaillée ci-dessus a été utilisée dans tous les
calculs LES présentés dans ce manuscrit.

4.2.4 Modèles LES pour la combustion turbulente

Les différentes méthodes de combustion turbulente en LES, quelles qu’elles soient, nécessitent de prendre en
compte les effets de la turbulence sur la combustion (Section 3.3.3). En effet, l’opération de filtrage induit une perte
de plissement de la flamme qu’il est alors nécessaire de modéliser. Les modèles de plissement présentés ici peuvent
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FIGURE 4.7 : Résultat d’un gather/scatter sur un créneau 1D.
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FIGURE 4.8 : Flamme C3H8-air à φ = 1, P et T atmosphériques. Gauche : taux de réaction et densité normalisés pour une flamme
épaissie sur un maillage grossier avec modification du senseur. Droite : profil de pression à travers la flamme avec
le senseur non-modifié et modifié.
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être utilisés indépendamment de l’approche utilisée pour représenter la flamme et peuvent être adaptés aussi bien à
une méthode à densité de surface de flamme qu’à une méthode à fonction de densité de probabilité ou à la méthode
de flamme épaissie utilisée ici.

Avec l’approche TF, lorsque la flamme est épaissie de δ0L à Fδ0L, l’interaction entre la turbulence et la chimie,
caractérisée par le nombre de Damköhler Da, est modifiée:

Da =
lt
δ0L

S0
L

u′(lt)
devient DaTF =

lt
Fδ0L

S0
L

u′(lt)
=

Da

F
(4.36)

Poinsot et al. [108] ont montré que lorsque le ratio entre l’échelle de longueur turbulente et l’épaisseur de flamme
laminaire est diminué, la flamme devient moins sensible à l’écoulement turbulent. En effet, les tourbillons de taille
inferieure à Fδ0L ne sont plus en mesure d’interagir avec la flamme. La surface de flamme est alors réduite et son
taux de réaction total est diminué.

Pour la méthode DTF, la perte de plissement engendrée par l’épaississement est récupérée à l’aide d’une fonction
d’efficacité E définie comme le rapport entre le plissement de la flamme non-épaissie et de la flamme épaissie :

E =
Ξ(δ0L)

Ξ(Fδ0L)
(4.37)

Les coefficients de diffusion thermique Dth et massique Dk ainsi que le taux de réaction ω̇k sont alors multipliés par
la fonction d’efficacité E pour donner la méthode TFLES (voir Section 4.2.3.a)).

Deux fonctions d’efficacité ont été utilisées dans nos travaux, dont l’une se décline en une version à coefficient
constant et une version à coefficient dynamique.

4.2.4.a) Fonction d’efficacité de Colin [207]

Le facteur d’efficacité de Colin ΞColin
∆e

pour une taille de filtre ∆e est estimé à partir de considérations sur la
densité de surface de flamme Σ, en considérant un équilibre entre la turbulence et la surface de flamme de sous-
maille. ΞColin

∆e
s’exprime alors à partir du taux d’étirement de sous-maille asgsT :

ΞColin
∆e

= 1 + αcolin
∆e

S0
L

< asgsT > (4.38)

où αcolin est la constante du modèle.

< asgsT > peut être défini à partir de la taille de filtre ∆e, et de la vitesse turbulente à l’échelle de la taille de
filtre u′

∆e
par : < asgsT >= ΓColinu′

∆e
/∆e. La fonction Γcolin représente l’intégrale du taux d’étirement sur toutes

les échelles à modéliser, i.e. de l’échelle de Kolmogorov ηk à la taille du filtre ∆e. Colin et al. [207] donnent la
formulation suivante pour la fonction ΓColin:

ΓColin
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u′
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L

)
=

3

4
exp

[
−

1.2

(u′
∆e

/S0
L)

0.3

](
∆e
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(4.39)

La constante αColin est estimée afin de retrouver la théorie de Damköhler (i.e. Ξ ≈ 1+u′/S0
L) lorsque la flamme

est plissée par toutes les échelles turbulentes, de lt à ηk. Ceci amène :

αColin = βColin
ln(2)

2cms(Re1/2t − 1)
(4.40)

où βColin est une constante du modèle de l’ordre de l’unité, cms est une seconde constante estimée à 0.28 d’après
les DNS de Yeung et al. [215], et Ret =

u′lt
ν est le nombre de Reynolds turbulent. Finalement, le plissement ΞColin

∆e

se met sous la forme :
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ΞColin
∆e

(
∆

δ0L
,
u′
∆

S0
L

, Ret

)
= 1 + βColin

ln(2)
2cms(Re1/2t − 1)

exp
[
−

1.2

(u′
∆e

/S0
L)

0.3

](
∆e

δ0L

)2/3 u′
∆e

S0
L

(4.41)

Suivant l’Eq. 4.37, dans le cadre du modèle de flamme épaissie, la fonction d’efficacité E de Colin pour la
méthode TFLES est alors définie par:

E =
ΞColin
∆e

(
∆
δ0L

, u′

∆

S0
L
, Ret

)

ΞColin
∆e

(
∆

Fδ0L
,
u′

∆

S0
L
, Ret

) (4.42)

Correction du nombre de Reynolds turbulent
Dans la version de la fonction d’efficacité du code AVBP, une correction a été apportée à l’estimation du nombre de
Reynolds turbulent Ret afin de limiter le plissement pour de faibles turbulences. Ainsi, dans l’équation 4.41, Ret est
remplacé par θ2Ret, où θ fait intervenir une échelle de coupure de la flamme δcL.

θ = min

[(
ηk
δcL

)2/3

, 1

]

(4.43)

avec (
ηk
δcL

)
=

ln(2)
2cmsRe1/2t

exp
[
−

1.2

(u′/S0
L)

0.3

](
lt
δ0L

)2/3

(4.44)

Dans le cas où ηk < δcL, cette correction permet de remplacer l’échelle de Kolmogorov ηk par l’échelle de
coupure de la flamme δcL qui est alors la plus petite structure effective. L’équation 4.41 devient alors:

ΞColin
∆e

(
∆
δ0L

, u′

∆

S0
L
, Ret

)
= 1 + βColin

ln(2)
2cms(θRe

1/2
t −1)

exp
[
− 1.2

(u′

∆e
/S0

L)0.3

] (
∆e

δ0L

)2/3 u′

∆e

S0
L

(4.45)

Détails d’implémentation
Dans les calculs LES réalisés dans cette thèse pour lesquels le modèle de Colin et al. est utilisé, une taille de filtre
LES ∆e = 10 ∆x, a été choisie, où ∆x est la taille de maille.

La vitesse de turbulence caractéristique à l’échelle ∆e est estimée selon Colin et al. [207] par la relation : u′
∆e

=
|u′| où u′ = c2∆3

x∇2(∇× u) où u est le vecteur de vitesse résolue et c2 = 2.

La constante βColin intervenant dans l’équation 4.45 est fixée à 0.3. Cette valeur de la constante a été conservée,
sans ajustement, pour tous les calculs LES effectués dans le cadre de cette thèse.

Il faut noter que le modèle implique un nombre de Reynolds turbulent qui requiert par conséquent d’estimer lt
qui fait ainsi parti des entrées que l’utilisateur doit spécifier.

4.2.4.b) Fonction d’efficacité de Charlette [211]

La fonction d’efficacité de Charlette [211] repose sur les mêmes hypothèses que le modèle de Colin [207] :
• équilibre entre la turbulence et la surface de flamme ;
• plissement de la flamme par une superposition de tourbillons de différentes échelles.

Ces hypothèses sont communément appliquées pour les développements analytiques d’expressions pour la densité
de surface de flamme sur laquelle ces modèles reposent. En plus de ces suppositions, le modèle de Charlette utilise
asymptotiquement la dépendance en loi de puissance des modèles fractals [216], de la même façon que Gouldin et
al. [217, 218], ou Gülder et al. [219].
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Charlette et al. proposent ainsi la formulation suivante pour le plissement:

ΞCharlette
∆e

(
∆e

δ0L
,
u′
∆e

S0
L

, Re∆

)
=

(
1 + min

(
∆e

δ0L
,ΓCharlette

u′
∆e

S0
L

))βCharlette

(4.46)

où βcharlette est une constante qui varie entre 0 et 1 que l’on peut relier à la dimension fractale de la flamme D par
βCharlette = D − 2 :

• βCharlette = 0 signifie que la dimension fractale de la flamme est égale à 2, i.e. le front de flamme n’est pas du
tout plissé, la flamme est laminaire ;

• βCharlette = 1 signifie que la dimension fractale de la flamme est égale à 3, i.e. le front de flamme est plissé au
maximum, la flamme est “infiniment” turbulente. Ceci correspondrait à un front de flamme infiniment mince
remplissant tout l’espace.

En utilisant des résultats de calculs DNS d’intéractions flamme-vortex, Charlette et al. [211] ont développé une
fonction ΓCharlette dont une expression “fittée”, plus pratique, correspondant aux comportements asymptotiques de
la fonction (ηk >>δ 0

L et ηk <<δ 0
L), est donnée ici :

Γfit
Charlette

(
∆e

δ0L
,
u′
∆e
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L

, Re∆e

)
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(4.47)

où
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(
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110
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(4.48)

f∆e :

[
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110
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δ0L
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(4.49)

fRe =
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exp
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−
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Ckπ
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Re1/2∆e

(4.50)

Les coefficients a et b contrôlent la raideur des transitions entre les deux comportements asymptotiques. De bons
résultats sont obtenus avec:

a = 0.6− 0.2exp[−0.1(u′
∆e

/S0
L)]− 0.2exp[−0.01(∆e/δ

0
L)] et b = 1.4 (4.51)

Pour rappel, dans le cadre du modèle de flamme épaissie, la fonction d’efficacité est ensuite définie telle que :

E =
ΞCharlette
∆e

(
∆e

δ0L
,
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, Re∆e

)
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) (4.52)

où δ0L est l’épaisseur de flamme non-épaissie et Fδ0L est l’épaisseur de la flamme épaissie.

Finalement, en suivant Charlette et al. [211], on peut considérer que la taille du filtre ∆e est proche de Fδ0L, ce
qui entraine un dénominateur de l’Eq 4.52 égal à 1. La fonction d’efficacité de Charlette se réduit alors à :

E = ΞCharlette
∆e

(
F ,

u′
∆e

S0
L

, Re∆e

)
(4.53)

Détails d’implémentation
Dans les calculs LES réalisés dans cette thèse pour lesquels le modèle de Charlette et al. est utilisé, une taille de filtre
LES ∆e = 10 ∆x, a été choisie, où ∆x est la taille de maille.

La vitesse de turbulence caractéristique à l’échelle ∆e est estimée selon Colin et al. [207] par la relation : u′
∆e

=
|u′| où u′ = c2∆3

x∇2(∇× u) où u est le vecteur de vitesse résolue et c2 = 1.67.
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La constante βCharlette intervenant dans l’équation 4.46 est fixée à 0.5. Cette valeur de la constante a été
conservée, sans ajustement, pour tous les calculs LES effectués dans le cadre de cette thèse.

Il faut noter que contrairement au modèle de Colin, le modèle de Charlette implique un nombre de Reynolds basé
sur la taille du filtre ∆e. Il ne nécessite donc pas d’estimer lt.

4.2.4.c) Formulation dynamique de la fonction d’efficacité de Charlette [210]

Comme il a été dit, le paramètre βCharlette est lié à la dimension fractale de la flamme. Ce paramètre, considéré
constant dans la formulation du modèle de Charlette et al. [211] présentée précédemment, peut par conséquent
dépendre de nombreux paramètres : taille du filtre LES, intensité turbulente, nombre de Reynolds, propriété thermo-
diffusives de la flamme, proximité des murs, ... Considérer une valeur unique pour toutes les configurations parait
par conséquent trop restrictif pour un paramètre qui est dépendant de la physique de la flamme étudiée.

De plus, la formulation développée par Charlette et al. repose sur l’hypothèse d’équilibre entre la turbulence et
la surface de flamme. Rien ne justifie que l’on puisse utiliser cette hypothèse dans le cadre d’études de propagation
de flamme transitoire, où la turbulence ainsi que la surface de flamme ne cessent d’évoluer, comme c’est le cas dans
les configurations d’explosions.

Charlette et al. [210] ont ainsi développé une méthode, basée sur une identité de Germano sur la surface de
flamme, permettant d’évaluer dynamiquement la valeur de βCharlette. Ceci permet alors d’une part d’obtenir la
valeur de βCharlette correspondant à la physique de la flamme étudiée, et d’autre part de capter l’aspect transitoire
de l’intensité turbulente qui évolue au cours de la propagation de la flamme.

Indépendamment du modèle de gestion du front de flamme choisi (FSD, G-Eq, ou TF), en LES, le taux de réaction
filtré à l’échelle ∆e peut se mettre sous la forme :

ω̇k =
Ξ∆e

∆e
W∆e,k(Q̃) (4.54)

où la fonctionW∆e,k est introduite. Pour le modèle de flamme épaissie DTF, en utilisant une formulation d’Arrhénius
pour le taux de réaction, et en considérant que F = ∆e/δ0L, nous avons:

W∆e(Q̃) = Aδ0LρỸF ỸOexp
(
−

Ea

RT̃

)
(4.55)

avec Q̃ = (T̃ , ỸF , ỸO, ρ, Ea, R). Afin d’appliquer le modèle dynamique, une opération de filtrage à une échelle filtre-

test
︷︸︸︷
∆ est réalisée. Cette opération sera représentée par une accolade

︷ ︸︸ ︷
f(X). L’identité de Germano est obtenue en

écrivant l’identité triviale suivante: ︷︸︸︷
ω̇k =

︷︸︸︷
ω̇k (4.56)

Le terme de gauche est alors exprimé comme le taux de réaction calculé à l’échelle ∆e puis filtré avec le filtre-test

d’échelle
︷︸︸︷
∆ . Le terme de droite est exprimé comme le taux de réaction directement exprimé à l’échelle effective

de filtre ∆̂. ∆̂ est l’échelle résultante de la combinaison de deux filtres gaussiens de taille de filtre ∆e et
︷︸︸︷
∆ . Ces

tailles de filtre sont reliées par :

∆̂ = γ∆e =

√

∆2
e +

︷︸︸︷
∆

2

(4.57)

où l’on fait apparaitre le paramètre γ qui est le rapport entre l’échelle de filtre effectif final ∆̂ et la taille du filtre
LES ∆e. Cette procédure d’égalisation des quantités filtrées à l’échelle ∆̂ à l’aide d’une méthode de Germano est
schématisée sur la Figure 4.9

En moyennant sur un domaine donné (opérateur < . >) le taux de réaction à l’échelle ∆̂, obtenu par les deux
méthodes citées auparavant, nous obtenons :
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FIGURE 4.9 : Identité de Germano : les échelles résolues de l’écoulement sont utilisées pour la modélisation des phénomènes de
sous-maille.
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〉

=

〈
Ξγ∆e

γ∆e
Wγ∆e,k(

̂̃
Q)

〉
(4.58)

où ̂̃Q fait référence aux variables test-filtrées au sens de Favre ( ̂̃Q =
︷︸︸︷
ρQ̃ /

︷︸︸︷
ρ ). En utilisant l’expression de l’effi-

cacité du modèle de Charlette standard introduite dans l’Eq. 4.46, et sous l’hypothèse que le plissement de la flamme
est uniforme à l’échelle du volume de moyenne, on peut montrer que la relation précédente peut se réécrire:
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ce qui amène:
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Le paramètre βCharlette ainsi obtenu est ensuite simplement introduit dans la formulation classique du modèle
d’efficacité de Charlette de l’Eq. 4.46.
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Chapitre 5
Description des configurations expérimentales
d’explosions en chambre semi-confinée de
petite à grande échelle

5.1 Cas-test d’explosion en chambre semi-confiné de petite
échelle : configuration de l’Université de Sydney

5.1.1 Configuration experimentale

Le dispositif expérimental de l’Université de Sydney [58] est un exemple typique des configurations de labora-
toire de petite échelle utilisées pour étudier les mécanismes qui régissent les explosions en milieu semi-confiné. Bien
que de nombreuses configurations de ce type existent [30, 40, 51, 95] (cf Table 1.5 également), cette configuration
est particulièrement intéressante pour réaliser une étude LES des phénomènes d’explosions de gaz : la chambre est
de faible dimension (0.625 litre) et de nombreux résultats expérimentaux et numériques déjà publiés sont dispo-
nibles [58, 62, 61, 60]. De plus, une collaboration avec le professeur Masri de l’Université de Sydney nous a permis
de récupérer directement leurs résultats expérimentaux, nous permettant ainsi de les post-traiter nous-même.

La Figure 5.1 (gauche) montre la configuration étudiée. Elle consiste en une chambre de combustion de section
carrée de coté C = 5cm et de longueur L = 25cm, aboutissant à un volume de 0.625L pour un ratio L/C = 5.
La chambre a été construite à partir d’une matière thermoplastique transparente (Plexiglas®) permettant ainsi un
accès optique et est ouverte à une extrémité seulement. Jusqu’à trois grilles amovibles peuvent être positionnées à
l’intérieur de la chambre à différentes distances du point d’allumage qui est localisé du coté fermé de la chambre
(appelé base). Ces grilles peuvent être placées à chacune de ces trois positions : 20.5 mm (g1), 50.5 mm (g2), et
80.5 mm (g3). Ces positions font référence à la distance entre la base de la chambre et le milieu des grilles. Les
grilles sont composées de 5 barreaux de 4 mm de largeur et de 3 mm d’épaisseur, séparés de façon régulière par 6
espaces de 5 mm de largeur, ce qui constitue un ratio de blocage surfacique de 0.4. En aval de ces grilles, un barreau
supplémentaire fixe est placé à 102 mm de la base de la chambre (en prenant la mesure au centre de l’obstacle). Cet
obstacle a une section carrée de 12 mm de coté, ce qui correspond à un ratio de blocage surfacique de 0.24. Trois
mélanges gazeux réactifs peuvent être utilisés dans la chambre :

• LPG (95% C3H8, 4% C4H10, et 1% d’autres chaines hydrocarbonées ; ratio par volume)-air à φ = 1
• CNG (88.8% CH4, 7.8% C2H4, 1.9%CO2, 1.2% N2 et 0.3% d’autres chaines hydrocarbonées ; ratio par
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volume)-air à φ = 1
• H2 à φ = 0.7

Dans la suite, les mélanges LPG et CNG seront référencés par leur composant majoritaire, soit respectivement
C3H8 et CH4.

La chambre est initialement remplie par une valve localisée dans sa base. L’équivalent de 7 fois le volume de la
chambre de gaz est injecté afin de purger la chambre entre deux tests d’explosion. Un clapet est positionné à la sortie
de la chambre pour maintenir le mélange à l’intérieur. On attend ensuite 10 secondes pour le LPG, 15 pour le CNG,
et 5 pour le H2, avant de provoquer l’explosion afin que le fluide puisse retourner au repos. Le clapet est soulevé 1s
avant l’allumage qui est réalisé à l’aide d’un rayon infrarouge d’un laser Nd:YAG, 2 mm au dessus du centre de la
base. 50 réalisations d’explosions ont été réalisées par configuration et par carburant afin d’estimer la variabilité des
résultats. Cet aspect des résultats expérimentaux est présenté dans ce qui suit.

Le signal de pression est enregistré à 25 kHz à l’aide de deux capteurs piézo-électriques localisés dans la base de
la chambre (point P1) et dans un mur latéral, à 186 mm de la base, dans l’alignement de l’obstacle principal (point
P2).

(OOOS) (OOBS) (OBBS) (BBBS)

︸ ︷︷ ︸
Famille 1

FIGURE 5.1 : Gauche: configuration de la chambre de combustion de Kent et al. [58]. La chambre est orientée verticalement dans
l’expérience : le bas du dispositif est à gauche sur la figure et le haut du dispositif est à droite. Droite: classification
des configurations étudiées.

Cette chambre a déjà été étudiée en utilisant la LES [60, 61, 62, 63]. La famille 1 sera principalement étudiée,
où l’on augmente progressivement le nombre de grilles de une à trois, en les plaçant le plus loin de l’allumage
possible, comme illustré en Fig. 5.1 (droite). Nous étudierons également l’effet de la position des grilles en gardant
leur nombre constant. Dû au grand nombre de configurations réalisables, nous avons choisi de conserver la notation
de Masri et al. [29] pour les nommer : les lettres O, B, et S signifient respectivement l’absence de grille, la présence
de grille, et la présence de l’obstacle central. La configuration OBOS signifie par conséquent qu’il n’y a pas de grille
en position 1, qu’il y a une grille en position 2, pas de grille en position 3, et l’obstacle central est présent en 4ème

position.

Finalement la Table 5.1 montre la matrice de tests d’explosions réalisés dans la chambre de petite échelle par
l’Université de Sydney [58] qui ont été étudiés durant cette thèse. Ce choix de tests permet d’étudier l’influence du
nombre et de la position des grilles, ainsi que l’influence du carburant.

5.1.2 Résultats expérimentaux

Lorsque l’on s’intéresse à l’analyse des explosions, plusieurs critères d’intérêt critique doivent être observés. Ce
sont ces critères que l’on cherche à reproduire numériquement.

Les premiers paramètres permettant de valider les résultats de la LES par rapport aux résultats expérimentaux sont
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Configuration

Fuel BBBS OBBS OOBS BOOS
C3H8 ✓ ✓ ✓ ✓

CH4 ✓ ✗ ✗ ✗

H2 ✓ ✗ ✗ ✗

TABLE 5.1 : Matrice de tests d’explosions réalisés dans la chambre de petite échelle (PE) par l’Université de Sydney [58], et
étudiés durant cette thèse.

la forme et la structure que prennent la flamme lorsqu’elle se propage dans la chambre. Les images expérimentales
obtenues grâce à une caméra haute-vitesse avec un dispositif d’imagerie LIF-OH [29] permettent ainsi de visualiser
la flamme au cours de sa propagation.

Au cours de cette propagation, la flamme subit des accélérations successives au passage des différents obstacles
et des différentes zones turbulentes. Afin d’étudier cet aspect de sa propagation, la position de la flamme, définie
comme la distance depuis la base de la chambre jusqu’au point du front de flamme le plus éloigné, est extraite des
images LIF-OH de la caméra à haute-vitesse. La vitesse de la flamme est ensuite associée à la dérivée temporelle de
sa position. La vitesse de la flamme en fonction de sa position sera ainsi étudiée afin de valider les LES réalisées et
de comprendre les tendances entre les différentes configurations.

Finalement, la pression maximale atteinte dans la chambre au cours de la propagation est la principale grandeur
d’intérêt. C’est en effet le paramètre qui permet de dimensionner l’installation en termes de solidité et de structure
afin qu’elle puisse supporter une explosion accidentelle. Les capteurs piézo-électriques placés dans la base de la
chambre et dans un des murs latéraux permettent de suivre l’évolution de la surpression générée dans la chambre. Il
est à noter que les différentes réalisations ont été étalées sur 3 campagnes expérimentales en 2 ans : mai 2010 (30
tirs), juin 2011-1 (10 tirs), juin 2011-2 (10 tirs). Les signaux de surpression bruts obtenus pour les 50 réalisations de
la configuration BBBS-C3H8 sont représentés sur la Figure 5.2 à titre d’exemple.

Il est intéressant de noter la variabilité des résultats à la fois au sein d’une même campagne mais également entre
les campagnes, en termes de surpression maximale atteinte OverP et du timing de ce pic de surpression tpeak . Ces
statistiques sont regroupées dans la Table 5.2.

Statistiques par Campagne Statistiques totales
Variable Mai 2010 Juin 2011-1 Juin 2011-2

OverP
Moyenne [mbar] 108.90 118.49 114.74 112.0

Écart-type/Moyenne [%] 3.8 2.8 3.0 4.9

tpeak
Moyenne [ms] 9.84 12.58 11.52 10.7

Écart-type/Moyenne [%] 0.7 2.0 0.9 10.6

TABLE 5.2 : Variabilité des signaux de surpression expérimentaux - Configuration BBBS - C3H8.

La variabilité de l’amplitude maximale de la surpression générée est assez homogène entre les différentes cam-
pagnes. Pour chacune des trois campagnes, l’écart-type de la surpression maximale est de l’ordre de 3 à 4% de la
surpression maximale moyenne. Cette variabilité semble acceptable, et représentative de l’aspect aléatoire des explo-
sions qui sont gouvernées par des phénomènes chaotiques. La reproductibilité du timing du pic au sein d’une même
campagne expérimentale est également très satisfaisante. L’écart-type du timing du pic de surpression est en effet de
l’ordre de 1 à 2% du timing moyen pour chaque campagne.

Bien que la reproductibilité des résultats expérimentaux soit très satisfaisante au sein d’une même campagne
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FIGURE 5.2 : Evolution temporelle expérimentale de la surpression générée dans la chambre de Sydney (mesure effectuée à la
base) - Configuration BBBS - C3H8.

expérimentale, la variabilité des résultats sur l’ensemble des différentes campagnes est plus préoccupante. Si la
moyenne et l’écart-type de la surpression maximale sur l’ensemble des campagnes est semblable à ce qui a été
observé au sein de chaque campagne (surpression maximale moyenne de 112 mbar et écart-type de 4.9% de la sur-
pression moyenne), le timing du pic est très variable entre les différentes campagnes (écart-type du timing de 10.6%
du timing moyen sur l’ensemble des campagnes). Afin d’expliquer ces variations de timing entre les différentes
campagnes expérimentales, plusieurs sources plausibles ont été soulevées par le Pr. Masri :

• différentes énergies d’allumage ;
• variations de température dans le laboratoire ;
• modifications des paramètres d’opération :

- remplissage de la chambre ;
- purge de la chambre ;
- ouverture mécanique du clapet de la sortie de la chambre ;
- calibrage des appareils de mesure (richesse du mélange) ;

• proximité de la chambre avec l’environnement extérieur.

Etant donné l’incertitude sur le timing du pic de surpression, il semble par conséquent que ce paramètre ne puisse
pas être considéré comme une grandeur fiable afin de valider nos simulations. Afin de s’affranchir de cette variabilité
et de se focaliser sur la valeur de la surpression maximale atteinte, qui est la grandeur critique pour les études de
sécurité explosion, chaque signal de surpression a été décalé temporellement afin d’être calé sur le même timing du
pic de surpression. Les signaux ainsi obtenus sont représentés sur la Figure 5.3-(gauche). Cette procédure permet
alors de représenter les résultats sous forme d’un signal moyen et de son enveloppe de variabilité, comme le montre
la Figure 5.3-(droite). C’est l’approche qui a été adoptée par l’équipe du Pr. Masri dans toutes leurs publications
relatives à ce sujet.
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FIGURE 5.3 : Evolution temporelle expérimentale de la surpression générée dans la chambre de Sydney après recalage temporel
- Configuration BBBS - C3H8.

5.2 Cas-test d’explosion en chambre semi-confinée de
moyenne à grande échelle.

La configuration de Sydney présentant des échelles très inférieures à celles des configurations d’explosion réelles,
il est nécessaire d’évaluer la mesure dans laquelle les résultats et conclusions obtenus à petite échelle peuvent être
étendus à grande échelle. Dans ce but, deux campagnes expérimentales ont été réalisées en 2012 en collaboration
avec TOTAL et GexCon. Afin de faciliter la comparaison avec les résultats à petite échelle et de se concentrer unique-
ment sur les effets de passage à l’échelle, l’idée retenue a été de réaliser deux expérimentations de plus grande taille
mais en conservant autant que possible toutes les caractéristiques géométriques et opératoires de l’expérimentation
de l’Université de Sydney. La première campagne expérimentale consiste en un cas-test d’explosion dans une repro-
duction de la chambre de Sydney dont la taille a été multipliée par un facteur 6, constituant ainsi une chambre de
1, 5 m de long au lieu de 0, 25 m (Fig. 5.4). La seconde campagne expérimentale consiste en une autre reproduction
de la configuration de Sydney mais agrandie d’un facteur 24.4 par rapport à la chambre d’origine, soit une chambre
de 6, 1 m de long (Fig. 5.4). Grâce à ces trois gammes d’expériences de différentes échelles (0, 25 m, 1, 5 m, et
6, 1 m), un jeu unique de données est disponible afin de tester et valider le passage à l’échelle des différentes ap-
proches numériques. Notons aussi que cette base de donnée est également unique dans le monde de la combustion
turbulente : la chambre à l’échelle 24.4 a un volume qui est 4 ordres de grandeur plus important que la chambre
à l’échelle 1. Aucune expérimentation n’était disponible jusqu’ici sur des gammes de Reynolds aussi étendues. Il
s’agit donc ici d’un cas-test difficile pour les modèles existants (Chapitre 4) qui n’ont jamais été testés sur une
gamme “d’upscaling” aussi large.

5.2.1 Moyenne-Echelle (ME)

La chambre d’explosion de moyenne échelle étudiée est une réplique de la configuration étudiée
expérimentalement à l’Université de Sydney [58] à l’échelle 6:1. Elle est constituée d’une boite de 1, 5 m de long
pour 0, 3 m de coté dans laquelle sont disposés des obstacles. Cette configuration, illustrée sur la Figure 5.5-(gauche)
n’a pas été construite de toute pièce par GexCon mais réalisée à partir d’une chambre existante. Ainsi, si les obstacles
ont pu être reconstruits exactement à l’échelle 6:1, leur position a dû être adaptée. L’obstacle central n’est ainsi pas
exactement localisé à 57, 6 cm comme ça aurait dû être le cas mais à 60 cm, soit une augmentation de 4, 2% de sa
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5.2. Cas-test d’explosion en chambre semi-confinée de moyenne à grande échelle.

FIGURE 5.4 : Comparaison des échelles des configurations expérimentales de Sydney (PE) et de GexCon (ME,GE).

distance au point d’allumage. La géométrie réelle a été prise en compte dans nos simulations. La différence entre la
géométrie de la configuration de moyenne échelle construite par GexCon est comparée à la géométrie de la configu-
ration de petite échelle de l’Université de Sydney à l’échelle 6:1 sur la Figure 5.5-(droite). Une autre modification du
dispositif expérimental par rapport à la configuration de l’Université de Sydney réside en l’environnement extérieur
à la chambre : la puissance des explosions générées dans la chambre de moyenne échelle ne permet plus de la posi-
tionner de façon verticale mais il est nécessaire de la placer de façon horizontale afin de pouvoir la fixer de façon plus
ferme à la table sur laquelle elle repose. Alors que la sortie de la chambre du dispositif de l’Université de Sydney
débouchait sur une atmosphère complètement libre, un coté de la sortie de la chambre du dispositif de GexCon est
ainsi bloqué par la table sur laquelle il repose. L’influence de ce paramètre géométrique sera étudié en LES dans le
Chapitre 10 afin d’en estimer l’importance.

FIGURE 5.5 : Gauche : configuration de la chambre de combustion de moyenne échelle (ME) de GexCon. Droite : différences de
géométrie entre la configuration de l’université de Sydney [58] à l’échelle 6:1(rouge) et la configuration (ME) de
GexCon.

Deux types de carburant ont été utilisés pour en étudier l’influence:
• du methane CH4 de classe 2.5 (pur à 99.5%) ;
• du propane C3H8 de classe 2.5.
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5.2. Cas-test d’explosion en chambre semi-confinée de moyenne à grande échelle.

Ceci diffère donc sensiblement des expériences de petite échelle pour lesquelles du méthane et propane industriels
ont été utilisés.

Les signaux de surpressions générés dans la chambre ont été enregistrés à l’aide de 4 capteurs piézo-électriques
placés dans la chambre. Leur localisation est représentée sur la Figure 5.6 sur laquelle sont également précisées les
dimensions exactes de la chambre.

FIGURE 5.6 : Dimensions en mm de la chambre de moyenne échelle (ME) de GexCon. Gauche : vue de coté ; droite : vue de
dessus.

Les explosions ont été enregistrées à l’aide d’une caméra Phantom v210 à haute vitesse permettant d’obtenir des
visualisations de la propagation de la flamme à 2000 images par seconde en couleur. Ces visualisations permettent
notamment d’extraire la position et la vitesse de la flamme de façon similaire à ce qui a été réalisé pour les explosions
de petite échelle.

Finalement la Table 5.3 montre la matrice de tests d’explosion effectués dans cette chambre de moyenne échelle.
Ce choix de tests permet d’étudier l’influence du nombre et de la position des grilles, ainsi que l’influence du car-
burant. Seulement 3 tirs ont pu être réalisés par cas-test au lieu des 50 réalisés par l’Université de Sydney pour la
chambre de petite échelle. Ces résultats montrent cependant une très bonne reproductibilité en termes d’amplitude
des signaux de surpression. Comme à petite échelle, certaines des configurations ayant également fait l’objet d’une
incertitude sur le timing du pic de surpression, ce paramètre ne sera pas utilisé pour valider nos simulations.

Configuration

Fuel BBBS OBBS OOBS BOOS
C3H8 ✓ ✓ ✓ ✓

CH4 ✓ ✗ ✗ ✗

H2 ✗ ✗ ✗ ✗

TABLE 5.3 : Matrice de tests d’explosion réalisés dans la chambre de moyenne échelle (ME) par GexCon.

5.2.2 Grande-Echelle (GE)

La chambre d’explosion de grande échelle étudiée est une réplique de la configuration étudiée expérimentalement
à l’Université de Sydney [58] à l’échelle 24.4:1. Elle est constituée d’une boite de 6, 1 m de long pour 1, 22 m de
coté dans laquelle sont disposés des obstacles. La structure de la chambre d’explosion est présentée sur le Figure 5.7-
(gauche). Plusieurs différences minimes existent entre la version de la chambre d’explosion construite par GexCon
et la chambre de l’Université de Sydney à l’échelle 24.4:1 :

• Si la chambre fait bien 1,22m de large, elle ne fait que 1,21m de haut soit une différence de 0, 8% ;
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5.2. Cas-test d’explosion en chambre semi-confinée de moyenne à grande échelle.

• les grilles ont une largeur de 10 cm pour une épaisseur de 8 cm (au lieu de 9, 76 cm de large pour une épaisseur
de 7, 32 cm en considérant une reproduction parfaite à l’échelle 24.4:1), soit une différence de 9 et 2, 5%.

Si ces différences semblent minimes, et n’apparaissent pas clairement à l’oeil nu sur la Figure 5.7-(droite), où la
géométrie de la configuration de grande échelle construite par GexCon est comparée à la géométrie de la configu-
ration de petite échelle de l’Université de Sydney à l’échelle 24.4:1, elles ont néanmoins été prises en compte dans
nos simulations. De façon similaire au cas moyenne échelle, la chambre est positionnée de façon horizontale, ce qui
cause une obstruction à la sortie de celle-ci, qui ne débouche pas dans une atmosphère complètement libre mais est
bloquée dans une direction par le sol.

Deux types de carburant ont été utilisés pour en estimer l’influence:
• du methane CH4 de type industriel (pur à 95%) ;
• du propane C3H8 de type industriel.

FIGURE 5.7 : Gauche: configuration de la chambre de combustion de grande échelle (GE) de GexCon. Droite: différences de
géométrie entre la configuration de l’université de Sydney [58] à l’échelle 24.4:1(rouge) et la configuration (GE)
de GexCon.

Les signaux de surpressions générés dans la chambre ont été enregistrés à l’aide de 4 capteurs piézo-électriques
placés dans la chambre de façon semblable au cas moyenne échelle. Leur localisation est représentée sur la Figure 5.8
sur laquelle sont également précisées les dimensions exactes de la chambre. Afin d’utiliser ces résultats, un filtrage
passe-bas a dû être appliqué sur ces signaux expérimentaux qui présentent un fort bruit, particulièrement visible au
moment des réflexions acoustiques, comme illustré sur la Figure 5.9.

FIGURE 5.8 : Dimensions en mm de la chambre de grande échelle (GE) de GexCon. Gauche : vue de coté ; droite : vue de
dessus.

La grande taille de la configuration ne permet pas d’accès optique correct. En effet, la camera aurait du être
placée à plus de 30 m au dessus du sol afin d’obtenir une vision globale de la chambre, ce qui techniquement
n’est pas réalisable. Aucune image de la propagation de flamme n’est par conséquent disponible pour les explosions
réalisées à cette échelle. Les tests d’explosion ont simplement été filmés depuis l’extérieur de la chambre à l’aide
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5.2. Cas-test d’explosion en chambre semi-confinée de moyenne à grande échelle.
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FIGURE 5.9 : Évolution temporelle de la surpression générée à la base de la chambre - Configuration BBBS - C3H8 - Grande
Echelle.

d’une caméra classique. Nous ne disposons donc pas des signaux temporels de la position de flamme ni de sa vitesse
au cours de sa propagation pour les explosions dans la chambre de grande échelle.

La Table 5.4 montre la matrice de tests d’explosion effectués dans cette chambre de grande échelle. Afin de
diversifier les cas-test à étudier nous avons choisi de réaliser seulement 2 tirs par cas-test pour cette chambre de
grande échelle. Ces résultats semblent néanmoins montrer une très bonne reproductibilité et permettent ainsi d’avoir
une estimation semble-t-il fiable de la surpression générée pour ces explosions de grande échelle. Le choix des tests
réalisés a été fait dans le but de pouvoir étudier l’influence du nombre de grilles, ainsi que celle du carburant utilisé.

Configuration

Fuel BBBS OBBS OOBS BOOS
C3H8 ✓ ✗ ✓ ✗

CH4 ✓ ✗ ✗ ✗

H2 ✗ ✗ ✗ ✗

TABLE 5.4 : Matrice de tests d’explosion réalisés dans la chambre de grande échelle (GE) par GexCon.
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Chapitre 6
Étude phénoménologique des explosions en
chambre semi-confinée
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Ce chapitre présente le code phénoménologique développé durant cette thèse pour la prédiction d’explosions
appliqué au cas test de l’Université de Sydney ainsi qu’aux répliques de moyenne et grande échelles. Ce type de
méthode phénoménologique consiste à mettre en place un jeu d’équations différentielles couplées, dépendantes
du temps, qui peuvent être résolues pour obtenir la pression P générée par l’explosion en fonction du temps. Le
code est 0-dimensionnel et les modèles utilisés pour représenter la physique de l’explosion sont obtenus à partir de
considérations phénoménologiques simples.

Dans un premier temps, le principe de génération de la surpression lors d’une explosion et les paramètres sus-
ceptibles de l’influencer sont présentés. L’équation de conservation régissant les variations de la pression moyenne
dans un volume donné est ensuite dérivée (Section 6.1). Les différents termes inconnus de cette équation sont fermés
à l’aide de modèles permettant d’inclure la physique de l’explosion dans cette équation (Section 6.2). Finalement,
les résultats des calculs d’explosion réalisés avec le code phénoménologique ainsi développé sont présentés pour les
configurations de petite, moyenne et grande échelles présentées dans le Chapitre 5 (Section 6.3).
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6.1. Génération de la surpression

6.1 Génération de la surpression

6.1.1 Mécanisme de génération de la surpression

Au fur et à mesure que la flamme se propage, les gaz frais consommés sont remplacés par des gaz brûlés dont
la température est 5 à 10 fois plus élevée. Les gaz transformés subissent donc une dilatation de ce même facteur
5 à 10. Les gaz frais restants sont alors poussés par la flamme qui progresse, jusqu’à être éjectés de la chambre
par les aérations présentes. Lors de déflagrations, deux mécanismes principaux s’opposent donc pour gouverner les
variations de pression:

• La combustion va accumuler les gaz brûlés dans la chambre et contribuer à faire croitre la pression à l’intérieur
comme expliqué précédemment.

• L’aération par la ou les sorties de la chambre va permettre aux gaz de s’échapper et ainsi contribuer à faire
décroitre la pression.

Dans les accidents les plus critiques, une combinaison de ces deux mécanismes est généralement responsable de
la surpression générée. Lorsqu’une flamme se propage à travers un mélange inflammable, deux paramètres sont alors
susceptibles de jouer sur son amplitude :

• La rapidité de propagation de la flamme : plus la flamme est rapide, plus le taux de combustion est élevé, ce
qui a tendance à faire augmenter la pression ;

• L’obstruction de l’écoulement : plus l’écoulement rencontre des obstructions bloquant la propagation des gaz
frais, plus l’aération est diminuée, ce qui a tendance à faire également augmenter la pression.

Dans une chambre partiellement confinée et obstruée, les obstacles sollicitent ces deux paramètres. Les obstacles
ont d’une part comme effet d’extraire de l’énergie cinétique à l’écoulement moyen pour générer de larges structures
turbulentes. L’écoulement turbulent va alors être à l’origine d’une augmentation de la vitesse de propagation de la
flamme (accélération due au plissement de la flamme et à l’augmentation des flux d’énergie et de masse par transport
turbulent). Mais les obstacles ont également pour conséquence de créer un blocage à l’écoulement qui diminue ainsi
l’aération. La taille, la forme et la position des obstacles sont ainsi des facteurs déterminants pour les conséquences
de l’explosion en terme de pression.

Cependant la présence d’obstacles n’est pas le seul facteur intervenant dans l’intensité de l’explosion générée, de
nombreux autres facteurs peuvent impacter l’amplitude de la surpression générée [41, 49, 61, 65, 74, 220] :

• localisation et taille des ouvertures de la chambre ;
• type du carburant ;
• taille et concentration du nuage de gaz inflammable ;
• localisation du point d’allumage ;
• puissance du dispositif d’allumage ;
• turbulence pré-allumage ou écoulement moyen pré-existant ;
• pertes thermiques aux parois.

Les explosions peuvent être très sensibles aux changements de ces divers facteurs. Il n’est par conséquent jamais
trivial de prédire les conséquences d’une explosion de gaz, d’autant plus que des incertitudes peuvent exister quand
à la quantification de certains de ces paramètres. Ce sujet sera abordé dans la Section 9.3.

6.1.2 Equation locale de conservation de la pression P

Afin de mettre en valeur de façon plus précise la compétition entre les deux phénomènes responsables des varia-
tions de pression lors d’une explosion (combustion et aération), on peut se pencher sur l’équation de conservation de
la pression que l’on peut obtenir à partir de l’équation de conservation de l’énergie sensible es. Pour un écoulement
réactif, la conservation de l’énergie sensible s’écrit [108]:
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L’energie sensible es de mélange peut se décomposer sous la forme es = hs −P/ρoù hs est l’enthalpie sensible
de mélange : hs =

∫ T
T0

CpdT .

En considérant des coefficients de capacité calorifique à pression et volume constant Cp et Cv indépendants de
de la température T et égaux pour toutes les espèces (hypothèse rarement vérifiée dans les flammes mais souvent
utilisée pour les développements analytiques), l’énergie sensible es peut s’écrire, en utilisant la loi des gaz parfaits :
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En intégrant et en utilisant les relations entre r, γ, Cp, et Cv , cette égalité peut se réécrire sous la forme:

ρes = 1
γ−1P − ρCpT0 (6.3)

En utilisant la relation 6.3 et l’équation de conservation de la masse, il est possible de reexprimer la variation
temporelle d’énergie sensible sous la forme:
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En remplaçant la relation ci-dessus dans l’Equation 6.1 puis en arrangeant, on obtient l’équation locale de conser-
vation de la pression P :
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où le terme
∑N

k=1 hs,kYkVk,i a été supprimé grâce à l’hypothèse Cp,k = Cp pour toutes les espèces.

6.1.3 Bilan de conservation de P dans un volume semi-confiné

Afin d’obtenir l’équation bilan de conservation de la pression moyenne à l’intérieur d’une chambre semi-
confinée, on intègre l’Eq. 6.4 sur le volume Vch. Les différents termes deviennent :
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• Variation temporelle de pression :
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en considérant que la pression est homogène dans la chambre.
• Dégagement de chaleur : !
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• Diffusion thermique : !
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Si les murs sont considérés adiabatiques ce terme est nul sur les parois de la chambre. La seule contribution
non-nulle intervient lorsque la flamme quitte la chambre. En première approximation, cette contribution sera
négligée (cette hypothèse a été vérifiée a posteriori sur nos simulations numériques d’explosions en chambre
semi-confinée).

• Tenseur des contraintes visqueuses : !
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En première approximation, ce terme est également négligé (vérifié également sur nos calculs LES).
• Terme source de chaleur : !
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Q̇dV = 0 (6.9)

En négligeant l’apport de chaleur lors de l’allumage qui n’intervient que dans les tout premiers temps.

• Forces volumiques externes : !

Vch

fvoldV = 0 (6.10)

• Terme de contraintes de pression :

!

Vch

−
γ

γ − 1
P
∂ui

∂xi
dV =

!

Vch

−
∂

∂xi

(
γ

γ − 1
Pui

)
dV +

!

Vch

ui
∂

∂xi

(
γ

γ − 1
P

)
dV

=
"

δVch

−
γ

γ − 1
P /U. /dS +

!

Vch

ui
∂

∂xi

(
γ

γ − 1
P

)
dV

= −
(

γ

γ − 1
PUn

)

mean,Sout

∗ Sout + 0

(en considérant la pression homogène dans la chambre)
!

Vch

−
γ

γ − 1
P
∂ui

∂xi
dV = −(CpρTUn)mean,Sout ∗ Sout

où Sout est la surface des sorties de la chambre.

Bilan intégral de l’équation de P :

On obtient alors :
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D

Dt

(
1

γ − 1
P

)

mean,ch

∗ Vch = ω̇Tmean,chVch︸ ︷︷ ︸
Combustion

− (CpρTUn)mean,Sout ∗ Sout︸ ︷︷ ︸
Aération

(6.11)

Cette équation traduit la variation de la pression en fonction de l’apport énergétique du dégagement de chaleur
lié à la combustion et de la perte énergétique engendrée par la fuite de gaz à la sortie du domaine considéré.

6.2 Développement d’un modèle phénoménologique pour la
prédiction d’explosions en chambre semi-confinée : ap-
plication au cas test de l’Université de Sydney

Le but ici est de construire un modèle phénoménologique simple et de l’appliquer à notre configuration cible
pour illustrer le mécanisme de génération de la surpression régi par l’Equation 6.11 et dirigé par la compétition entre
l’apport énergétique dû à la combustion et les pertes énergétiques dues à l’aération de la chambre.

On considère le cas-test d’explosion de petite échelle de l’Université de Sydney [58] qui a été présenté dans
le Chapitre 5. Nous voulons ici essayer de reproduire les tendances et les ordres de grandeurs des pressions en
utilisant l’équation bilan dérivée auparavant (Eq 6.11) pour construire un code 0-D. Nous montrerons aussi que
les résultats dépendent tellement des approximations nécessaires à ces modèles 0-D que les calculs 3-D deviennent
indispensables.

Afin de mettre en place le modèle phénoménologique, plusieurs hypothèses doivent être faites :
• Toutes les variables X sont supposées uniformes dans le domaine considéré et notées X (où le symbole .

fait référence à la moyenne spatiale dans le domaine). Cependant certaines quantités sont moyennées sur les
surfaces de sortie et non sur le volume. Dans ce cas là elles seront notées Xout. Les moyennes de produits
peuvent se décomposer en produit de moyennes. Les dérivées particulaires deviennent des dérivées totales par
rapport au temps.

• Les coefficients thermodynamiques (γ, Cp, Cv) sont considérés constants et sont pris égaux à leur valeur dans
les gaz frais.

• Une seule réaction totale est considérée : l’oxydation du carburant par l’air.

Avec ces conventions, l’Equation 6.11 devient :

d

dt

(
1

γ − 1
P

)
∗ Vch = ω̇T ∗ Vch︸ ︷︷ ︸

Combustion

−CpoutρoutT outUnout ∗ Sout︸ ︷︷ ︸
Aération

(6.12)

L’estimation des termes de taux de combustion et d’aération se décompose en deux parties:

• dans un premier temps on exprime ces variables dans un cas général laminaire, sans tenir compte de la turbu-
lence et du blocage généré par les obstacles ;

• dans un second temps on appliquera des coefficients aux termes calculés précédemment grâce à des corrélations
basées sur les propriétés géométriques des obstacles, afin de reproduire le caractère turbulent de la propagation
notamment. Ces “corrections” ne sont pas de petites modifications. Sur le taux de réaction par exemple, les
corrections dues à la turbulence et aux obstacles peuvent amener à multiplier ce terme par 10 ou 100.
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6.2.1 Evaluation des termes de combustion et d’aération - Cas laminaire sans
obstacle

6.2.1.a) Terme de combustion

Comme il a été vu dans le chapitre 2, le dégagement de chaleur peut s’écrire sous la forme :

ω̇T = −
nspec∑

k=1

∆H0
f,kWkνkq = Qrq (6.13)

où Qr est le taux de dégagement de chaleur par mole de carburant consommée. q est l’avancement molaire de la
réaction, estimé comme:

q = ρGF
Yf

Wf
S0
LS

0
flam ∗

1

Vch
(6.14)

où S0
flam(t) est la surface de la flamme pour une propagation sans obstacle, qui varie au cours du temps.

À ce point, il est nécessaire d’estimer la surface S0
flam à l’instant t à partir du volume de gaz brûlé déjà créé à

cet instant t : VGB . Ceci constitue un des modèles principaux de notre modèle : l’évolution spatiale de la flamme.
On ne peut pas supposer simplement ici que la flamme se propage de façon sphérique. À cause du confinement,
la flamme s’allonge en “finger shape” comme le décrivent Bychkov et al. [118]. Bien que le modèle soit 0-D, il
est nécessaire d’utiliser un facteur de forme pour traduire cet allongement de la flamme dû au confinement. Un
modèle S0

flam = f(VGB) pour la géométrie de l’Université de Sydney a du être utilisé. Il consiste simplement en la
décomposition de la flamme en une demi sphère de rayon R, surmonté d’un cône tronqué d’angle α = 3°, comme
illustré sur la Figure 6.1.

FIGURE 6.1 : Schéma illustrant la forme de flamme correspondant au modèle d’explosion de petite échelle de l’Université de
Sydney [58].

Le volume de gaz brûlé VGB à un instant donné est obtenu en fonction du taux de réaction :

∂VGB

∂t
= Vchq ∗

Wf

ρGBYf
(6.15)

L’évolution temporelle du terme de combustion est donc entièrement découplée du problème.

6.2.1.b) Terme d’aération

Afin d’estimer le terme d’aération, nous pouvons nous inspirer des travaux de Bauwens et al. [41] pour le
développement de méthode de dimensionnement d’aération pour les explosions semi-confinées. En considérant un
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écoulement stationnaire, adiabatique, la conservation de l’enthalpie totale entre l’intérieur de la chambre et l’extérieur
amène:

hint = hext +
1

2
V 2
ext

CpintTint = CpextText +
1

2
U2
ext

Cpint

r

Pint

ρint
=

Cpext

rext

Pext

ρext
+

1

2
U2
ext

Uext =

√

2

(
Cpint

r

Pint

ρint
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)

En remplaçant avec nos notations, cette expression est simplement une équation de Bernouilli où toutes les pertes de
charges ont été négligées :

Unout =

√

2

(
Cp

r

P

ρ
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.16)

6.2.1.c) Equations bilan

Les équations utilisées par le modèle 0-D sont donc :

d

dt

(
1

γ − 1
P

)
∗ Vch = Qrq ∗ Vch − CpoutρoutT outUnout ∗ Sout (6.17)

q =
1

Vch
∗ ρGF

Yf

Wf
S0
LS

0
flam(q) (6.18)

Unout =

√

2

(
Cp

r

P

ρ
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.19)

Les variables en gras sont les inconnues à résoudre au cours du temps (P , q, Unout). A noter que la variable q
est indépendante et nécessite un modèle pour S0

flam = f(VGB). Comme mentionné précédemment, les paramètres
physiques θ de ces équations (γ, Cp, ρ...) sont ici considérés constants. Une amélioration pourrait être de les définir
en fonction de la fraction volumique de gaz brûlés dans la chambre et de leurs valeurs théoriques dans les gaz brûlés
et les gaz frais tel que θ = 1

Vch
(θGBVGB + θGF (Vch − VGB))

6.2.2 Evaluation des termes de combustion et d’aération - cas turbulent avec
obstacles

La prise en compte des obstacles dans la chambre d’explosion se traduit par des modifications des termes de
combustion et d’aération:

1. La surface de flamme utilisée pour le calcul du taux de réaction de l’Eq. 6.14 est augmentée à la fois (1)
par la courbure générée par l’interaction flamme/obstacle, mais également (2) par le plissement induit par
l’interaction flamme/turbulence.

2. Les obstacles présents dans la chambre s’opposent à l’écoulement, provoquant ainsi une baisse du débit de
sortie.

Ces deux phénomènes ont donc comme incidence principale d’accroitre la surpression générée dans la chambre.
Dans un modèle 0-D aucun d’eux ne peut être calculé en utilisant les équations de conservation : tout le modèle
repose sur des corrélations empiriques.
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6.2.2.a) Terme de combustion

i ) Courbure du front de flamme
Afin d’estimer la surface d’une flamme dans une chambre en présence d’obstacles par rapport à la surface qu’aurait
cette même flamme sans obstacles, nous nous basons sur les travaux de Bauwens et al. [41], eux même initiés
d’après les travaux de Dorofeev et al. [87]. Bien que ces études supposent une propagation moyenne sphérique au
lieu d’une propagation en “finger shape”, nous prenons la corrélation suivante pour le ratio entre surface de flamme
avec obstacles Sflam et surface de flamme sans obstacle S0

flam :

ε =
Sflam

S0
flam

=

(
1 +

4

3
σ1−α

√
BRNα

)2

(6.20)

où σ est le ratio de densité gaz frais/gaz brûlés ρGF

ρGB
, α est une constante égale à 0.86 (valeur extraite de [41]). BR et

N sont respectivement le ratio de blocage volumique moyen d’un obstacle et le nombre d’obstacles sur la trajectoire
de la flamme.

Le ratio surfacique de blocage d’un obstacle i est défini comme :

BRi =
Section obstruée par l’obstacle i

Section totale de la chambre
(6.21)

Pour les grilles composées de 5 barreaux de largeur 4mm et de hauteur 5cm dans une chambre de section carrée
5x5cm, BRgrille = 0.4. Pour le barreau central fixe de 1,2 cm de coté, BRbarreau = 0.24. Le ratio de blocage
volumique moyen d’un obstacle est ensuite défini comme:

BR =
1

Nobstacles

∑

obstacles

BRi∆i

∆ch
(6.22)

où ∆i et ∆ch sont respectivement l’épaisseur de l’obstacle i et la longueur totale de la chambre.

Les facteurs de forme ε obtenus pour les différentes configurations du cas test de l’Université de Sydney sont
résumés dans la Table 6.1.

Configuration BR ε

1 grille + 1 barreau central 0.0081 1.478

2 grilles + 1 barreau central 0.007 1.535

3 grilles + 1 barreau central 0.0065 1.589

TABLE 6.1 : Facteurs de forme ε pour l’effet des obstacles sur la surface de flamme du modèle 0D pour différentes configurations
du cas-test de Sydney [58].

ii ) Plissement du front de flamme par la turbulence
Outre la courbure globale de la flamme par les obstacles, le plissement de sa surface par l’interaction avec la turbu-
lence doit également être pris en compte. Cet effet est modélisé en utilisant la corrélation de Bradley [144] comme
l’ont fait Bauwens et al. [41] et Dorofeev et al. [87]. La surface turbulente St

flam est alors obtenue par :

St
flam = a

(
u′

S0
L

)1/2( lt
δ0L

)1/6

Sflam (6.23)
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où lt est l’échelle intégrale de turbulence (estimée à 5 mm dans notre cas, d’après l’espace entre deux barreaux d’une
grille), a est une constante. Cette constante est généralement calibrée à l’aide de données expérimentales de vitesses
de propagation de flammes turbulentes sur des configurations d’explosion et est de l’ordre de l’unité (Dorofeev et
al. l’estiment à 0.9 [87], tandis que Bauwens et al. l’estiment à 1.04 [43]). Nous évaluerons par la suite la dépendance
à ce paramètre. u′ est la fluctuation de vitesse turbulente, estimée par :

u′ = bVflam
σ − 1

σ
(6.24)

avec Vflam la vitesse de propagation du front de flamme instantanée. b est un coefficient de l’ordre de 10−2 (valeur
conseillée par l’auteur).

6.2.2.b) Terme d’aération

Les obstacles constituent une obstruction à l’écoulement qui a pour conséquence de limiter le débit à la sortie
de la chambre. Afin de prendre en compte cet effet, l’expression de la pression P dans l’Eq. 6.19 est corrigée un
utilisant un terme de perte de charge ∆Ppdc dû aux obstructions. La perte de charge peut se mettre sous la forme
suivante:

∆Ppdc =
1

2
ξρU2

n (6.25)

La vitesse débitante à la sortie de la chambre devient alors :

Unout =

√

2

(
Cp

r

P −∆Ppdc

ρ
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.26)

=

√

2

(
Cp

r

P

ρ
−

1

2

Cp

r
ξUnout

2 −
Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.27)

Unout =
1√

1 + Cp

r ξ
︸ ︷︷ ︸

Cd

√

2

(
Cp

r

P

ρ
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.28)

(6.29)

où l’on peut faire apparaitre un coefficient de trainée Cd. Idel’Cik [221] a répertorié les pertes de charges singulières
et par frottement pour une multitude de configurations. Pour des obstacles uniformément répartis dans une section,
on peut considérer que le coefficient de perte de charge total ξ est la somme des coefficients de chaque obstacle ξi à
partir du moment où l’on vérifie :

∆inter obstacle > 15wgrille (6.30)

où wgrille est l’épaisseur de la grille et ∆inter obstacle est l’espace entre deux obstacles successifs. Dans notre
configuration nous avons ∆inter obstacle/wgrille = 10. Nous considèrerons néanmoins que nous avons:

ξ =
∑

obstacles

ξi (6.31)

Pour les pertes globales dans les grilles composées de barreaux de formes diverses, Idel’Cik [221] donne la
formule suivante pour le coefficient ξi (Eq. 8-20 de l’auteur):

ξ = β2ξ
′sin(θ) (6.32)

β2 est un facteur de forme. Pour des barreaux rectangulaires, il est égal à 1 (maximum). sin(θ) est un paramètre
lié à l’orientation de l’écoulement, il est égal à 1 pour des obstacles perpendiculaires à l’écoulement. Les aires de
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blocage et la faible épaisseur des grilles considérées nous renvoient à des corrélations de type diaphragme pour ξ′.
Nous avons alors la corrélation suivante (Eq. 4-27 de l’auteur):

ξ′ =

[(

0.5 + τ

√
1−

F0

F1

)(
1−

F0

F1

)
+

(
1−

F0

F1

)2

+ ξf

](
F1

F0

)2

(6.33)

où F0 est l’aire de la section libre de l’obstacle, et F1 est l’aire de la section totale de l’obstacle. Dans notre cas, pour
une grille, nous avons F0

F1
= 0.6. τ est déterminé d’après la courbe τ = f(l/DH) du diagramme 4-11 de l’auteur,

où l est l’épaisseur de la grille et DH le diamètre hydraulique de la chambre. Ici, pour l/DH = 0.003/0.05 = 0.06,
on obtient τ = 1.3. ξf est un coefficient associé aux frottements sur le bord de la grille et donc à la rugosité de
ses parois. Pour une conduite lisse et en considérant approximativement un nombre de Reynolds Re = lu/ν =
0.05 ∗ 25/1.5 10−5 = 83333, on obtient ξf = 1.14 10−3. Finalement, pour une grille nous avons ξ′ = 1.917.

La perte de charge induite par l’obstacle central est obtenue à partir de la corrélation d’Idel’Cik pour les
écoulements autour d’obstacles en conduite ou canal. L’auteur donne:

ξ = Cx

k1
SM
F0

(
1− 2y

D0

)3/m

1− τ SM
F0

(6.34)

où SM est l’aire de la projection de l’obstacle sur la section transversale de la conduite, D0 est le diamètre de
la conduite, y est la distance du centre de gravité de l’obstacle à l’axe de la conduite (y = 0), m et k sont des
facteurs dépendants du nombre de Reynolds (m = 7, 5 et k = 1, 215 pour le Reynolds considéré), Cx et τ sont
respectivement le coefficient de résistance et un facteur de forme de l’obstacle estimés à Cx = 2 et τ = 1, 5 pour
un obstacle à section carrée d’après les tables de l’auteur [221]. On obtient ainsi la perte de charge ξ = 0, 9 pour
l’obstacle central.

Finalement, les coefficients de trainée Cd obtenus pour les différentes configurations sont listés dans la Table 6.2.

Configuration Cd

1 grille (+ 1 barreau central) 0.304

2 grilles (+ 1 barreau central) 0.239

3 grilles (+ 1 barreau central) 0.203

TABLE 6.2 : Coefficients de trainée Cd pour l’effet des obstacles sur l’obstruction à l’écoulement dans le modèle 0D pour
différentes configurations du cas-test de Sydney [58].

6.2.2.c) Equations bilan

Nous aboutissons finalement au système d’équations suivant :

d

dt

(
1

γ − 1
P

)
∗ Vch = Qrq ∗ Vch − CpoutρoutT outUnout ∗ Sout (6.35)

q =
1

Vch
∗ ρGF

Y f

Wf
S0
LS

t
flam(q) (6.36)

Unout = Cd

√

2

(
Cp

r

P

ρ
−

Cpext

rext

Pext

ρext

)
(6.37)

où Cd et St
flam sont obtenus à partir des modèles décrits précédemment.
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L’algorithme présenté sur la Figure 6.2 a été mis en place afin de résoudre ce système d’équation. Il est bien mis en
valeur ici que l’évolution du taux de combustion est découplé du problème. La pression Pi+1 au temps ti+1 = ti+dt
est calculée à partir de la pression Pi, du taux de réaction qi, et de la vitesse débitante à la sortie Uni au temps ti. La
vitesse débitante Uni+1 au temps ti+1 est ensuite calculée à partir de la pression Pi+1 au temps ti+1. En parallèle, le
volume de gaz brûlés V gbi+1 au temps ti+1 est calculé à partir du volume de gaz brûlés V bgi et du taux de réaction
qi au temps ti.

FIGURE 6.2 : Algorithme du code 0D.

Le code de calcul 0D présenté précédemment a été implémenté grâce au logiciel Matlab [222]. Ces calculs
consomment approximativement 1 minute sur un processeur 2.3GHz Intel Core i5 sur Macintosh.

6.3 Résultats du Modèle Phénoménologique

6.3.1 Etude de la chambre de petite échelle de l’Université de Sydney

Les simulations ont été réalisées avec le jeu de constantes données dans la Table 6.3. La constante α est liée au
plissement de la flamme par les obstacles et sa valeur est extraite de Bauwens et al. [41]. a, b et lt sont liées au
plissement de la flamme induit par la turbulence. Les valeurs de a et b ont été extraites de Dorofeev et al. [87].
Ces valeurs ont été obtenues par les auteurs par calibration par rapport à des données expérimentales de vitesses de
propagation de flammes turbulentes sur des configurations d’explosion. L’échelle intégrale de turbulence est estimée
à partir de l’espace entre les barreaux de la grille, soit lt = 5 mm Ces valeurs sont ici laissées constantes pour
toutes les simulations sur la chambre de petite échelle. Au final ce sont plus de 20 corrélations et de 30 paramètres
ajustables qui sont employés pour ce modèle. Compte tenu du fait que la seule grandeur objective à comparer est la
courbe de pression recalée en fonction du temps, il est évident qu’il sera pénible de recaler les divers coefficients
des modèles pour retrouver les résultats expérimentaux si on se limite à un cas. La prédictivité de la méthode repose
donc sur l’ajustement de toutes ces constantes et sur la validité des corrélations.

6.3.1.a) Signal de surpression

La surpression obtenue pour une explosion de C3H8 dans la chambre de petite échelle à deux grilles (OBBS) de
l’Université de Sydney [58] est montrée sur la Figure 6.3-(haut). Ce signal de surpression est à mettre en parallèle
avec les taux de combustion et d’aération représentés sur la Fig. 6.3-(bas). Comme décrit par l’Eq. 6.11 la variation
de la pression est dirigée par la compétition entre l’apport énergétique du dégagement de chaleur lié à la combustion
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α (Eq. 6.20) 0.86
a de (Eq. 6.23) 0.9
lt (Eq. 6.23) 0.005
b (Eq. 6.24) 0.01

TABLE 6.3 : Récapitulatif des valeurs des constantes utilisées pour les simulations.

(taux de combustion) et la perte énergétique engendrée par la fuite de gaz à la sortie du domaine considéré (taux
d’aération). Lorsque le taux de combustion est supérieur au taux d’aération, la pression augmente ; lorsque le taux
d’aération est supérieur au taux de combustion, la pression diminue. La variation de surpression est nulle plus lorsque
lorsque les deux phénomènes se compensent.

Sur la Figure 6.3, la pression obtenue avec la simulation 0D est également comparée à l’enveloppe des résultats
expérimentaux [29]. Cette enveloppe représente les signaux de pression des 50 tirs expérimentaux recalés tempo-
rellement (voir Section 5.1.2). L’amplitude du pic de surpression est correctement reproduite par la simulation 0D.
Le timing du pic présente peu d’intérêt car les signaux expérimentaux sont décalés temporellement. Il est cepen-
dant intéressant de noter que les oscillations de pression qui sont observées après le pic de surpression pour les
résultats expérimentaux ne sont pas reproduites par la simulation 0D. Ces oscillations sont des réflexions acoustiques
à l’intérieur de la chambre et ne peuvent pas être reproduites par ce type de simulation. Elle seront étudiées plus en
détail dans la Section 9.1. Si ces oscillations de surpression ne sont pas le paramètre d’intérêt le plus critique à repro-
duire pour ce cas-test, certaines configurations (présentant un allumage proche de l’aération par exemple) montrent
qu’une interaction entre ces oscillations et le pic principal de surpression peut être observée [41]. La reproduction de
ces réflexions acoustiques n’est par conséquent pas dénuée d’intérêt, ce qui constitue un caractère limitant pour ce
type d’approche phénoménologique.

Comme il a été dit, plusieurs constantes, principalement liées à l’interaction flamme/turbulence ont été fixées
à partir de valeurs trouvées dans la littérature, issues de calibrations sur diverses configurations d’explosions. La
Figure 6.4 montre les signaux de surpression obtenus par le modèle 0D lorsque la constante a de l’Eq. 6.23 est
augmentée ou diminuée de 10%, ce qui semble représentatif (voire même optimiste) de l’incertitude existante sur ce
paramètre. Il apparait alors que la surpression obtenue varie dans une enveloppe de +50% à −30%, ce qui illustre la
grande dépendance du résultat à la modélisation des interactions flamme/turbulence. Les résultats sont grandement
dépendants du choix des constantes, ce qui limite fortement l’aspect prédictif de ce type d’approche. Des résultats
semblables sont obtenus pour des variations des autres constantes du modèle.

6.3.1.b) Modifications de paramètres de l’explosion

La Figure 6.5 montre maintenant les résultats expérimentaux et les résultats des simulations 0D en termes d’im-
pact du nombre de grilles dans la chambre (gauche) et du type de carburant utilisé (droite).

Lorsque l’on augmente le nombre de grilles, le ratio de blocage dans la chambre augmente ainsi que la turbulence
qui va être générée par l’interaction flamme/obstacle. La flamme est alors plus rapide et la surpression générée est de
plus en plus importante lorsque l’on ajoute des grilles dans la chambre. Ceci est globalement pris en compte par nos
simulations 0D : lorsque l’on augmente le nombre de grilles dans la chambre, le facteur de forme ε (Table 6.1) et la
corrélation pour la vitesse de flamme turbulente St

flam contribuent à augmenter le taux de combustion tandis que le
coefficient de trainée Cd (Table 6.2) induit une limitation du taux d’aération. Comme il a été soulevé précédemment,
ces deux mécanismes sont responsables de la montée en pression lors de déflagrations en domaine semi-confiné.
Il est cependant à noter que la surpression estimée pour la configuration à 3 grilles est surestimée. En effets, les
résultats expérimentaux montrent des surpressions équivalentes pour les configurations à 2 et 3 grilles. Ceci est dû
à des phénomènes fins (compensation entre surface de flamme et effet de l’étirement de la flamme sur sa vitesse
de déplacement) qui ne peuvent pas être pris en compte par l’approche phénomènologique, et qui seront étudiés en
détail grâce à l’approche LES (voir Section 9.1.3.b).i )).
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FIGURE 6.3 : Haut : Surpression obtenue par le code 0D pour la chambre à deux grilles de l’Université de Sydney [29] pour un
mélange C3H8-air. Bas : Taux de combustion et d’aération contribuant au bilan de pression de l’Eq. 6.12.
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FIGURE 6.4 : Influence de la valeur de la constante a de l’Eq. 6.23 sur la surpression générée par l’explosion dans la configuration
de l’Université de Sydney [29], prédite par le code 0D - Configuration 2 (OBBS) - C3H8-air.

Lorsque l’on modifie le type de carburant en passant de CH4 à C3H8, puis à H2, la vitesse de flamme laminaire
ainsi que le ratio de densités ρGF/ρGB sont augmentés. Ceci augmente par conséquent la vitesse de propagation de
flamme laminaire. Cette augmentation de la vitesse de propagation laminaire va également accroitre la turbulence
générée dans la chambre par les gaz frais poussés vers la sortie, ce qui a pour conséquence d’augmenter également
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la vitesse de propagation turbulente. C’est pourquoi lorsque l’on passe de CH4 à C3H8, la surpression générée est
légèrement augmentée (S0

L : 0.35 → 0.4m/s). Lorsque l’on passe ensuite à H2, la surpression est alors augmentée
de façon plus significative (S0

L → 1.2m/s). Ceci est globalement correctement reproduit par le modèle 0D.

Finalement, l’effet de la position des grilles n’est pas pris en compte par ce modèle phénoménologique. Les
paramètres de blocage Cd et de plissement de flamme ε ne dépendent en effet que de la forme et de la taille des
obstacles placés dans la chambre mais ne contiennent pas d’information sur leurs positions.
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FIGURE 6.5 : Surpression maximale atteinte en fonction du nombre de grille dans la chambre (gauche) et du type de carburant
utilisé (droite). Comparaison entre les résultats expérimentaux [29] et les résultats des simulations 0D.

Même si pour certaines configurations la surpression maximale n’est pas estimée avec précision, les tendances
des modifications de paramètres physiques de premier ordre (type de carburant, nombre d’obstacles) de l’explosion
sont correctement reproduites. Des modifications plus fines, telles que la position des obstacles, ne sont par contre
pas prises en compte.

6.3.2 Etude des chambres de moyenne à grande échelle

Il est maintenant intéressant d’évaluer la capacité du code phénoménologique à reproduire la surpression obtenue
dans des configurations de plus grande échelle. Les chambres de moyenne et grande échelle présentées dans le
Chapitre 5 sont donc étudiées ici. Le code utilisé jusqu’à présent pour la chambre de petite échelle de l’Université de
Sydney a dû être modifié afin de s’adapter aux configurations d’explosions dans les chambres de moyenne à grande
échelle. Ceci est fait en modifiant deux paramètres:

• Les dimensions de la chambres sont augmentées d’un facteur 6 pour la moyenne échelle et d’un facteur 24,4
pour la grande échelle.

• L’échelle intégrale de turbulence lt est également augmentée d’un facteur 6 pour la moyenne échelle et d’un
facteur 24,4 pour la grande échelle.

Ce sont les seules modifications apportées, tous les autres paramètres sont par ailleurs laissés constants.

La Figure 6.6 montre les surpressions maximales obtenues avec le code 0D aux différentes échelles pour les
explosions de C3H8 dans la chambre à 3 grille. Il apparait alors que l’augmentation de la surpression générée est
cohérente avec les données expérimentales. Le code phénoménologique est capable ici de donner un ordre de gran-
deur correct des surpressions générées par les explosions aux différentes échelles.

Des test réalisés sur les effets de modifications de paramètres physiques des explosions (type de carburant, nombre
de grille), ont permis de tirer les mêmes conclusions qu’à petite échelle : les tendances sont correctement reproduites
à moyenne et grande échelle, même si la valeur maximale de la surpression est prédite de façon approximative pour
certaines configurations.
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FIGURE 6.6 : Surpression maximale atteinte pour les explosions aux différentes échelles. Comparaison entre les résultats
expérimentaux [29] et les résultats des simulations 0D.

Conclusion

Ces simulations 0D ont en premier lieu permis d’illustrer le lien entre les taux de combustion et d’aération et
la surpression générée lors de déflagrations dans les chambres semi-confinées et ainsi de mettre en évidence les
mécanismes principaux responsables de la génération de la surpression :

• La combustion turbulente accumule les gaz brûlés dans la chambre et contribue à faire croitre la pression à
l’intérieur.

• L’aération par la ou les sorties de la chambre permet aux gaz de s’échapper et ainsi de contribuer à faire
décroitre la pression.

L’effet des obstacles dans la chambre a également été mis en valeur :

• D’une part la surface de flamme est augmentée à la fois (1) à cause de la courbure générée par l’interaction
flamme/obstacle, mais également (2) à cause du plissement induit par l’interaction flamme/turbulence.

• D’autre part, les obstacles présents dans la chambre s’opposent à l’écoulement, provoquant ainsi une baisse du
débit de sortie.

Ces deux phénomènes ont donc comme conséquence principale d’accroitre la surpression générée dans la chambre.

Ce code phénoménologique a permis de donner un ordre de grandeur de la surpression générée en adéquation
avec les résultats expérimentaux du cas test d’explosion de petite échelle de l’Université de Sydney [58] ainsi que
pour les chambres de moyenne à grande échelle. Les tendances correctes de l’effet du nombre de grille ou du type
de carburant ont également été retrouvées.

Les bonnes capacités prédictives de ce code phénoménologique sont néanmoins à nuancer car plusieurs pa-
ramètres sont à définir. Ces paramètres doivent être estimés à partir de données expérimentales.

• La constante a de l’Eq. 6.23 permet de reproduire l’effet de la turbulence sur le plissement de la flamme. Elle
a été fixée à 0.9 d’après les ordres de grandeur trouvés dans la littérature mais les résultats ont montré une très
forte dépendance à cette constante. Il en est de même pour les autres constantes du modèle flamme/turbulence
(b, α)

• L’évolution Sflam = f(VGB)) permet de prendre en compte la forme de la flamme. C’est ce modèle qui permet
en partie aux approches phénoménologiques de se substituer aux approches CFD pour lesquelles la forme de
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la flamme est explicitement résolue. La formulation qui a été mise au point pour reproduire l’évolution de la
surface de flamme est basée sur des observations expérimentales et est uniquement adaptée à la configuration de
l’Université de Sydney (et aux répliques de différentes échelles). Ce paramètre a un fort impact sur les résultats
du modèle phénoménologique et nécessite une connaissance préalable de la topologie de la flamme au cours
du temps.

Ce genre de paramétrisation est représentatif des modèles phénoménologiques en général, qui nécessitent des ajus-
tements particuliers et ne devraient pas être utilisés à des fins purement prédictives pour la sécurité liée aux risques
d’explosions de bâtiments industriels.

La principale difficulté des simulations 3D d’écoulements réactifs turbulents réside en effet dans la prédiction
correcte de la forme de la flamme et de l’écoulement global mais également et surtout dans la reproduction de
l’interaction de la flamme avec la turbulence. C’est pour cela que des méthodes avancées telles que la LES sont
utilisées dans cette thèse. Nous montrerons que ce n’est qu’au prix d’une reproduction fidèle de ces phénomènes que
les simulations numériques peuvent être réellement prédictives.

Il est cependant à noter que ces paramètres, même s’ils ont été ajustés sur une des configurations, n’ont ensuite
pas été modifiés pour l’étude des différentes configurations supplémentaires. La tendance lorsque l’on augmente le
nombre de grilles, ou lorsque l’on utilise un carburant ayant une vitesse de flamme laminaire plus ou moins élevée, ou
lorsque l’échelle de la configuration est augmentée, semblent pouvoir être reproduits, pour ce type de configuration
simple, par ce genre de modèle 0D phénoménologique.
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Comme cela a été développé dans l’introduction, de nombreux organismes de gestion de risques utilisent tou-
jours des approches phénoménologiques qui sont maintenant utilisées depuis plus de 20 ans. Comme nous l’avons
vu, ces méthodes restent très approximatives et les résultats sont grandement dépendants des modèles utilisés pour
représenter la physique de l’explosion. Ces modèles réduisent ces phénomènes à un volume de nuage de gaz et une
quantité d’obstacles, ce qui est à l’évidence trop restrictif.

Ceci justifie l’utilisation de la CFD, qui a un potentiel bien supérieur aux méthodes phénoménologiques. En effet,
la physique des phénomènes d’explosion est reproduite de façon précise en résolvant les équations de la mécanique
des fluides et de la combustion. Même si la CFD pour la sécurité était encore considérée il y a une dizaine d’année
comme superflue, elle est de plus en plus acceptée comme la solution incontournable. Elle est aujourd’hui de plus en
plus utilisée pour les études de risques sur des configurations industrielles réelles.

Si l’émergence de la LES sur les calculateurs massivement parallèles a considérablement amélioré la capacité
de la CFD à simuler avec précision les écoulements turbulents en géométrie complexe [91, 223], c’est bien la
méthode URANS qui est toujours la plus couramment utilisée aujourd’hui pour les études industrielles en général,
et également pour les études de risques d’explosion. Le code de calcul URANS FLACS du CMR/GexCon [8], qui
fait office de code CFD de référence pour les études d’explosion, et qui est actuellement utilisé par TOTAL pour les
études de sécurité, a donc été appliqué ici sur les cas-test d’explosion aux différentes échelles. Ce code de calcul est
présenté dans un premier temps (Section 7.1), puis les résultats des simulations obtenus avec ce code sont montrés et
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analysés (Section 7.1).

7.1 Le code de calcul URANS : FLACS
Les équations de Navier-Stokes 3D compressibles sont résolues sur des maillages structurés en utilisant des

schémas de type volume fini du second ordre. Les équations résolues sont les mêmes qu’en LES (présentées dans
la Section 4.2.1). C’est la signification de l’opérateur •̃ qui est différente entre les deux approches : si en LES cette
opération est assimilée à une opération de filtrage spatial qui amène ainsi à résoudre les grandes structures turbulentes
en filtrant les plus petites, en URANS elle correspond à une opération de moyenne statistique filtrant alors toutes les
structures turbulentes. La différence entre les méthodes réside alors dans les modèles utilisés pour reproduire les
phénomènes turbulents filtrés en LES ou moyennés en URANS.

Une autre différence importante existe entre le code URANS FLACS et le code LES AVBP : FLACS étant voué
à la réalisation de simulations sur des géométries de très grandes échelles (jusqu’à plusieurs centaines de mètres de
long) comportant un haut niveau de détails (les plus petits tuyaux peuvent être de l’ordre du centimètre), les plus
petits éléments de la configuration ne peuvent pas être représentés sur le maillage mais sont pris en compte via des
modèles basés sur le concept de porosité volumique βv et surfacique βi (i représentant une des direction x, y, ou
z). La porosité volumique βv d’une cellule s’exprime simplement comme le ratio du volume occupé par le fluide et
du volume total de la cellule. Une cellule complètement bloquée aura une porosité de 0 tandis qu’une cellule sans
obstruction aura une porosité de 1. La porosité surfacique βi peut s’exprimer de différentes façons, comme le ratio
de la section apparente libre de la cellule dans la direction i et de la section totale de la cellule dans cette même
direction. Ces porosités interviennent principalement à deux niveaux dans les équations de Navier-Stokes:

• pour pondérer les quantités volumiques et les flux surfaciques, par exemple :

ρ → βvρ (7.1)

ρui → βiρui (7.2)

• via différents termes supplémentaires dûs aux objets de sous-maille : force de résistance à l’écoulement, pro-
duction et dissipation d’énergie cinétique turbulente notamment.

Comme pour les codes 0-D, il faudra introduire des corrélations pour modéliser ces phénomènes non résolus sur le
maillage.

Finalement, au lieu de résoudre une équation de transport pour chaque espèce comme cela est fait dans AVBP,
la chimie est simplifiée et représentée simplement par le transport de la fraction massique du combustible Yfuel et
d’une variable de mélange ξ définie comme :

ξ =
φ− φ1

φ2 − φ1
(7.3)

où φ1 et φ2 représentent les richesses du mélange à un état 1 et un état 2 (généralement ces états sont relatifs à la
composition du nuage de gaz prémélangé d’une part, et à l’air pur d’autre part). Ces variables sont transportées dans
la simulation à l’aide des équations :

∂

∂t
(βvρξ) +

∂

∂xj
(βjρujξ) =

∂

∂xj

(
βjρDξ

∂ξ

∂xj

)
(7.4)

∂

∂t
(βvρYfuel) +

∂

∂xj
(βjρujYfuel) =

∂

∂xj

(
βjρDfuel

∂Yfuel

∂xj

)
+Rfuel (7.5)

où Rfuel est le taux de réaction du combustible. En pratique les coefficients de diffusion massiques du mélange Dξ,
et du combustible Dfuel sont choisis égaux au coefficient de diffusion thermique Dth. Ces équations utilisent un
seul coefficient de diffusion représentant le mélange et ne permettent donc pas de reproduire les effets de diffusion
préférentielle entre les différentes espèces. De plus, une hypothèse de nombre de Lewis unitaire est appliquée.
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Dans les simulations réalisées, plusieurs paramètres numériques et modèles sont imposés par le code :

• La chimie est représentée par le terme source Rfuel dans l’équation de conservation de la fraction massique de
combustible 7.5. Il est modélisé par :

Rfuel = −C1Suρ min(δH(c− cq), c, 9− 9c) (7.6)

où cq est la limite de quenching de la variable d’avancement c, δH est la fonction d’Heaviside, et C1 est une
constante. En régime laminaire, la vitesse de propagation Su est égale à la vitesse de flamme laminaire qui est
obtenue à partir de corrélations S0

L = S0
L(Fuel,φ)

• La flamme est ensuite épaissie grâce à un modèle de flamme β de façon à ce qu’elle puisse être résolue sur
le maillage URANS, de façon similaire à ce qui est fait dans AVBP pour les calculs LES (approche TFLES :
Section 4.2.3.b)).

• Comme pour AVBP, un modèle est ensuite utilisé afin de prendre en compte la perte de plissement induite par
l’épaississement et prédire la vitesse de propagation en phase laminaire ainsi que turbulente. Ici, en présence de
turbulence, le modèle consiste à remplacer la vitesse de propagation de la flamme Su par une corrélation pour
l’expression de la vitesse de propagation turbulente. Cette corrélation résulte d’une simplification du modèle
de Bray [224]. Deux régimes sont différenciés :

- Pour de faibles turbulences, on considère un régime “quasi-laminaire” pour lequel la vitesse de propaga-
tion Su est approximée par SQL :

SQL = S0
L + 8S0

L
0.284

u′0.912l0.196t (7.7)

où u′ et lt sont respectivement la vitesse de fluctuation turbulente et l’échelle intégrale de turbulence.
- Pour des turbulences plus élevées, une corrélation pour la vitesse de propagation turbulente est utilisée :

ST = 15S0
L
0.784

u′0.412l0.196t (7.8)

La vitesse de propagation s’adapte ensuite entre les régimes de propagation que la flamme subit, laminaire,
quasi-laminaire, ou turbulent, à l’aide de l’expression :

Su = max
(
S0
L,min(SQL, ST )

)
(7.9)

• La combustion est initiée en plaçant un volume de gaz brûlés au point d’allumage.

Par ailleurs, les paramètres numériques suivants résultent du choix de l’utilisateur :

• Bien que d’autres modèles soient disponibles dans les dernières versions de FLACS, seul le modèle de
turbulence k-ε [225] a été utilisé pour fermer le tenseur de Reynolds turbulent.

• Pour modéliser la sortie de la chambre, l’atmosphère est maillée et des conditions limites d’Euler sont
appliquées aux limites du domaine : elles correspondent à la discrétisation des équations de Navier-Stokes
non-visqueuses sur ces éléments et permettent d’y imposer la pression atmosphérique.

• L’écoulement sur les parois de la chambre, correspondant aux cellules ayant une porosité surfacique égale à
un, est modélisé par des lois de paroi.

Les modèles et les paramètres numériques du code URANS FLACS sont résumés dans la Table 7.1.
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Paramètre/Modèle Code URANS - FLACS

Fermeture tenseur de Reynolds
turbulent Modèle k − ε

Chimie
Réduite Mono-espèce -

Corrélation pour la vitesse de
flamme laminaire

Transport Simplifié : Lewis unitaire

Combustion turbulente Corrélation pour la vitesse de
propagation turbulente

Conditions Limites : Sortie Atmosphere maillée +
condition d’Euler : P constante

Conditions Limites : Murs Lois de paroi

Schéma Numérique 2ème ordre Volume Fini

Allumage Volume de gaz brûlés

TABLE 7.1 : Paramètres numériques utilisés pour les simulations d’explosion URANS (FLACS).

7.2 Étude URANS d’explosions en chambre semi-confinée
de Petite Echelle (PE)

Il est maintenant intéressant d’évaluer la capacité du code URANS FLACS à reproduire les grandeurs ca-
ractéristiques des explosions dans la chambre de petite échelle de l’Université de Sydney.

7.2.1 Maillages

Si une grande partie des paramètres numériques et modèles, qui ont été détaillés dans la Section 7.1, sont
imposés par le code, une des principales difficultés lors d’une étude d’explosion avec FLACS réside dans le choix
du maillage. Selon les recommandations des développeurs du code [226], pour les configurations confinées, il est
conseillé d’utiliser un maillage comportant au minimum 5-6 cellules dans la largeur du nuage de gaz. Afin d’évaluer
la dépendance à la résolution du maillage, les simulations présentées dans la Section 7.2.2, ont été réalisées en
utilisant plusieurs maillages, de tailles différentes, comportant de 5 à 41 cellules à travers le nuage de gaz. Les
maillages utilisés sont illustrés sur la Fig. 7.1 et leurs caractéristiques sont répertoriées dans la Table 7.2. En plus de
la géométrie et du maillage, la porosité volumique de chaque cellule est montrée sur la Fig. 7.1. Plus la cellule est
sombre, plus la porosité est faible. Tous les maillages ont été réalisés de façon à ce que les cellules comprises dans
les murs de la chambre soient complètement bloquées, ceci afin d’éviter les transferts de masse à travers les parois
de la chambre. Les cellules au niveau des obstacles ne sont par ailleurs totalement bloquées que pour les maillages
les plus raffinés. Lorsque les obstacles sont sous-résolus, la turbulente et le blocage induits par ces obstacles reposent
alors uniquement sur les modèles de sous-maille utilisés pour les représenter.

Les résultats URANS obtenus avec FLACS vont être comparés aux résultats expérimentaux en termes d’ampli-
tude du pic de surpression, de vitesse et de structure de flamme. L’impact de différents facteurs clés de l’explosion
(nombre et position des grilles, type de combustible) sera également observé. Une attention particulière sera enfin
accordée à la dépendance des résultats au maillage utilisé.
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FLACS 5 FLACS 7

FLACS 9 FLACS 11

FLACS 21 FLACS 41

FIGURE 7.1 : Représentation des différents maillages utilisés pour les calculs FLACS (de 5 à 41 cellules dans la largeur de
chambre) colorés par la porosité volumique des cellules.
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Nom Nb Cellules dans Nb Cellules Temps de Calcul pour
largeur de chambre Total 20ms de temps Physique

FLACS 5 5 27 000 2min (Turul*)
FLACS 7 7 46 000 5min (Turul)
FLACS 9 9 92 000 15min (Turul)
FLACS 11 11 110 000 30min (Turul)
FLACS 21 21 460 000 4h (Turul)
FLACS 41 41 2 000 000 52h (Turul)

TABLE 7.2 : Caractéristiques des maillages utilisés. *Turul : Fujitsu Siemens Computers Intel Core2 quad-CPU - 1,98GHz, 3Go
de mémoire.

7.2.2 Restitution des variables caractéristiques d’explosion

7.2.2.a) Structure/forme de flamme

La Figure 7.2-(Haut) montre la propagation de la flamme pour la configuration à 3 grilles BBBS d’après les
images expérimentales obtenues grâce à une caméra haute-vitesse avec un dispositif d’imagerie LIF-OH [29]. À
noter que la représentation des obstacles est rajoutée en post-traitement, et que la caméra ne couvre pas la totalité
de la chambre. Ces images expérimentales sont comparées aux images extraites des calculs URANS réalisés sur les
maillages FLACS 7 (Fig. 7.2-Bas-Gauche) et FLACS 41 (Fig. 7.2-Bas-Droite), à des mêmes stades de la propagation.
Les résultats URANS obtenus sur le maillage FLACS 41, qui comporte 41 cellules dans la largeur de la chambre,
montrent des structures de flamme similaires à ce qui est observé expérimentalement. Tous les obstacles y sont en
effet résolus ce qui permet au code de reproduire la courbure de la flamme induite par le contact avec ces derniers. La
surface de flamme reste cependant assez lisse et aucune structure turbulente n’est visible sur ces résultats URANS.
Sur le maillage FLACS 7, seul l’obstacle central est résolu, ce qui permet à la flamme de traverser les grilles qui sont,
à l’opposé, prise en compte uniquement par la porosité des cellules. Ceci illustre le comportement général des codes
d’explosion utilisant l’approche de porosité. Le plissement de la flamme n’est pas reproduit par la simulation URANS
et la forme globale de la flamme est alors différente de ce que l’on peut observer expérimentalement. Finalement, les
temps indiqués pour chaque solution montrent que la propagation de la flamme prédite par le code URANS FLACS
est plus rapide que celle obtenue expérimentalement. Il est donc intéressant de comparer plus précisément les vitesses
de flammes prédites par le code URANS aux données expérimentales.

7.2.2.b) Vitesse et Position de la flamme

La Figure 7.3 montre la vitesse de flamme obtenue dans la configuration BBBS-C3H8. Les résultats obtenus avec
le code URANS FLACS sur les maillages FLACS 41 et FLACS 7 sont comparés au résultat expérimental [61]. Il
apparait d’une part que la vitesse de propagation de la flamme est fortement surestimée par FLACS. La vitesse en
sortie de chambre atteint ainsi environ 300 m/s au lieu de 100 m/s. D’autre part, plus le maillage est raffiné, plus
la flamme est accélérée. Une différence de vitesse de l’ordre de 100 m/s est ainsi obtenue entre la flamme simulée
sur le maillage FLACS 41 et le maillage FLACS 7.

Afin de comprendre les raisons pour lesquelles FLACS surestime à ce point la vitesse de propagation de la
flamme, et ce, dès les premiers instants de la propagation, une configuration de flamme sphérique prémélangée lami-
naire a été mise en place. Ce cas-test simple est représentatif des premiers instants de la configuration de l’Université
de Sydney avant que la flamme ne percute la première grille. La flamme est initialisée au centre d’un domaine
cubique ouvert, de 5cm de largeur, sans obstacle, dans un mélange C3H8-air à φ = 1, à pression et température
atmosphériques. La taille de maille utilisée est de 0.5 mm afin de limiter la valeur de l’épaississement mais de garder
un nombre de cellules total modéré et ainsi limiter le temps de simulation. La Figure 7.4 montre l’évolution tem-
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FIGURE 7.2 : Série d’images de la propagation de la flamme. Haut : images capturées à partir d’une video expérimentale [29].
Bas : images extraites de calculs FLACS (coupes colorées par la variable d’avancement) réalisés sur les maillages
FLACS 7 (Gauche) et FLACS 41 (droite) - Configuration BBBS - C3H8 - Petite Echelle.

porelle du rayon de la flamme (gauche) et sa vitesse absolue de propagation en fonction de son rayon (droite). Ces
grandeurs sont comparées aux valeurs théoriques (en négligeant les effets d’étirement présentés dans le Chapitre 3).
Pour une telle flamme, on peut montrer que la vitesse absolue du front de flamme Sa = d

dtr(t) est égale à ρGF

ρGB
S0
L.

L’évolution analytique du rayon de flamme suit donc la loi :

r(t) = r0 +
ρGF

ρGB
S0
L (7.10)

Ces résultats montrent que l’évolution du rayon de la flamme laminaire sphérique est bien plus rapide que le
comportement théorique. La flamme atteint ainsi un rayon de 2cm au bout de 1.5 ms (en partant d’un rayon initial de
2.5 mm) au lieu de 0.75 cm. Idéalement l’évolution temporelle du rayon de flamme doit être plus lente que la formule
analytique à cause des effets d’étirement qui auraient dû ralentir la flamme dans les premiers instant de la propagation
(LeC3H8

> 1). L’inverse est observé ici : la vitesse de propagation prédite par FLACS est largement supérieure
à la valeur théorique, et ce, dès les premiers instants de la propagation. Premièrement, les effets d’étirement ne
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deux maillages différents - Configuration BBBS - C3H8 - Petite Echelle.
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de la flamme au cours de sa propagation - Flamme sphérique - C3H8.

sont pas pris en compte car des nombres de Lewis unitaires sont utilisés (ceci sera étudié en détail en LES dans
le Chapitre 8). Cependant, l’erreur observée ici va bien au delà de la prise en compte des effets d’étirement sur
la vitesse de propagation : c’est le caractère laminaire de l’écoulement qui n’est pas reproduit. Une analyse plus
détaillée montre en effet que l’énergie cinétique turbulente dans la flamme obtenue avec FLACS est non négligeable
(∼ 35m2s−2) bien que la configuration soit laminaire. La flamme est donc en régime turbulent alors que le fluide
est initialement au repos et qu’aucun objet ne perturbe la flamme. D’après ces résultats, bien que le modèle de
combustion turbulente utilisé dans FLACS soit censé dégénérer en laminaire en absence de turbulence, FLACS ne
paraı̂t pas en mesure de prédire une propagation laminaire. La vitesse de propagation est donc fortement surestimée
durant cette phase, ce qui se répercute sur toute la propagation.
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7.2.2.c) Signal de surpression et convergence en maillage

La Figure 7.5-(gauche) compare les signaux de surpression obtenus avec FLACS pour la configuration BBBS
sur les 6 maillages FLACS 5 à FLACS 41, à l’enveloppe des tirs expérimentaux. Il apparait alors d’une part que
la surpression prédite par le code URANS est surestimée pour tous les maillages, et d’autre part qu’elle dépend
fortement du maillage utilisé. De façon cohérente avec ce qui a été observé sur la vitesse de propagation de la
flamme, plus le maillage est raffiné, plus la flamme est accélérée et plus la surpression est élevée. Cette dépendance
de la surpression au maillage est illustrée sur la Figure 7.5-(droite) où la surpression maximale atteinte pour chaque
maillage est reportée en fonction de la taille de maille. Si les résultats divergent lorsque la taille de maille diminue, il
semble néanmoins qu’un certain palier se dessine autour d’une taille de maille de 0.007 m, correspondant au maillage
FLACS 7. Il semble alors que les meilleurs résultats soient obtenus lorsque seulement 7 cellules sont placées dans
la largeur de la chambre et que les obstacles sont donc sous-résolus. Ce maillage sera donc utilisé par la suite. D’un
point de vue numérique, la Figure 7.5 offre un constat plus surprenant : le code ne converge pas en maillage. Plus la
taille des mailles baisse, plus la surpression augmente. C’est une propriété inquiétante pour un code CFD qui devrait
satisfaire une propriété de convergence des résultats quand le nombre de points augmente. Observer que les résultats
changent peu pour des tailles voisines de 7 mm n’a aucune base scientifique et aucune implication pratique.
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FIGURE 7.5 : Gauche : Comparaison des résultats FLACS et expérimentaux de l’évolution temporelle de la surpression générée.
Droite : Surpression maximale prédite par FLACS en fonction de la taille de maille du maillage utilisé. - Configu-
ration BBBS - C3H8 - Petite Echelle.

7.2.3 Réponses aux modifications de paramètres physiques de l’explosion

La capacité du code FLACS à reproduire des modifications des paramètres physiques de l’explosion est mainte-
nant évaluée.

7.2.3.a) Influence du nombre de grilles

Tout d’abord, l’influence du nombre de grilles est étudiée. La Figure 7.6-(gauche) montre la vitesse de propaga-
tion de la flamme dans les chambres à 1 grille (OOBS) et à 3 grilles (BBBS) obtenues par FLACS sur le maillage
FLACS 7. Il apparait que la vitesse de propagation est surestimée pour chacune de ces deux configurations. Pour
la configuration à 1 grille, de la même façon que pour le cas-test de flamme laminaire sphérique, la vitesse de
propagation est ici surestimée dès la phase initiale de propagation laminaire, avant même la grille g3. Malgré ces
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surestimations de la vitesse de propagation, la bonne tendance est cependant restituée par FLACS entre ces deux
configurations : la vitesse atteinte par la flamme lors de l’explosion dans la chambre à 3 grilles est supérieure à celle
obtenue dans la chambre à 1 grille. Ceci est dû à la turbulence dans la chambre BBBS qui est supérieure à celle de la
chambre OOBS. La Figure 7.6-(droite) montre la surpression obtenue pour les configurations à 1, 2 et 3 grilles. Plus
on augmente le nombre de grilles, plus la turbulence et la vitesse de propagation sont élevées et plus la surpression
générée par l’explosion est forte. Cette tendance est correctement reproduite par FLACS même si le niveau absolu
n’est pas correct.
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FIGURE 7.6 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Surpression
maximale générée par l’explosion. - Maillage FLACS 7 - Effet du nombre de grilles - C3H8 - Petite Echelle.

7.2.3.b) Influence de la position des grilles

Ici, le nombre de grilles est laissé constant et c’est leur position qui est modifiée. Deux explosions de C3H8 sont
étudiées ici, dans une chambre à une grille, placée en position g1 ou g3. La Figure 7.7-(gauche) montre la vitesse
obtenue par FLACS pour les explosions dans les chambres BOOS et OOBS. Dans le cas de la configuration BOOS, la
vitesse de propagation de la flamme est modérée lorsqu’elle rencontre la grille g1, ce qui limite la turbulence induite.
Dans le cas de la configuration OOBS, la flamme a le temps d’accélérer avant de percuter la grille g3, et la turbulence
générée est ainsi plus élevée. C’est pour cette raison que l’accélération lors de la phase turbulente (après l’obstacle
central) est plus importante pour la configuration OOBS que pour la configuration BOOS. La flamme résultante est
alors plus rapide au moment de quitter la chambre pour la configuration OOBS que pour la configuration BOOS.
Ces différences engendrent une surpression plus forte dans le cas de la configuration OOBS, comme illustré sur
la Figure 7.7-(droite). Ce comportement est en accord avec les résultats expérimentaux : la surpression maximale
atteinte dans la chambre est supérieure lorsque la grille est placée loin de l’allumage (configuration OOBS).

7.2.3.c) Influence du type de combustible

La Figure 7.8-(gauche) montre l’impact du type de combustible sur la vitesse de propagation de la flamme.
Lorsque l’on passe du CH4 au C3H8, puis au H2, la vitesse de flamme laminaire est augmentée (S0

L passe respecti-
vement de 0.35 à 0.4, et 1.2 m/s), ce qui induit des vitesses de propagation de plus en plus élevées. La surpression
maximale générée par l’explosion est alors accrue lorsque l’on passe du CH4 au C3H8, puis au H2. Si les surpres-
sions sont relativement équivalentes entre les explosions de CH4 et de C3H8 de par la proximité de leur vitesse de
flamme laminaire, la surpression générée par l’explosion de H2 est bien supérieure. Cette tendance est correctement
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FIGURE 7.7 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Surpression
maximale générée par l’explosion. - Maillage FLACS 7 - Effet de la position de la grille - C3H8 - Petite Echelle.

reproduite par FLACS par rapport aux expériences, même si toutes les surpressions sont à nouveau surestimées.
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FIGURE 7.8 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Surpression
maximale générée par l’explosion. - Maillage FLACS 7 - Effet du type de combustible - Configuration BBBS -
Petite Echelle.

7.2.4 Conclusion de l’étude à petite échelle

Des différences fondamentales ont été mises en évidence entre les calculs FLACS réalisés sur des maillages
grossiers (laissant les obstacles sous-résolus) et les maillages raffinés (obstacles complètement résolus) en termes de
structure de flamme, illustrant ainsi l’approche de porosité utilisée, afin de modéliser les obstacles sous-résolus.

Une forte dépendance à la résolution du maillage a été soulevée, montrant notamment une accélération de la
flamme lorsque le maillage est raffiné et une augmentation de la surpression générée. Le maillage FLACS 7 (pour le-
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quel la largeur de la chambre contient 7 cellules) a été choisi pour l’étude paramétrique des caractéristiques physiques
de l’explosion. C’est ce maillage, dont les obstacles sont sous-résolus, qui semble donner les meilleurs résultats avec
les réserves faites dans le paragraphe 7.2.2.c) qui montrent que l’augmentation de la résolution du maillage diminue
la précision des résultats.

Comme illustré par le cas-test de flamme laminaire sphérique, la vitesse de propagation de la flamme est sures-
timée pour ces configurations d’explosion de petite échelle, à la fois lors de la phase laminaire mais également lors
de la phase turbulente.

L’ordre de grandeur de la surpression prédite par le code FLACS est globalement surestimé pour toutes les
configurations étudiées. Néanmoins les bonnes tendances ont été reproduites pour l’effet du nombre et de la position
des grilles, ainsi que pour l’effet du type de combustible sur la surpression générée.

7.3 Étude URANS d’explosions en chambre semi-confinée
de Moyenne Echelle et de Grande Echelle

La capacité du code URANS FLACS à reproduire les grandeurs caractéristiques des explosions sur des configu-
rations de plus grande échelle est maintenant évaluée.

Les paramètres numériques et modèles restent inchangés par rapport aux cas-test de petite échelle. Les dimensions
de la chambre et des tailles de maille des maillages ont été augmentées du facteur correspond à la configuration (6 à
moyenne échelle et 24.4 à grande échelle). Les six maillages FLACS 5 à FLACS 41 utilisés pour la configuration de
petite échelle sont testés sur ces configurations.

7.3.1 Restitution des variables caractéristiques d’explosion

i ) Structure/forme de flamme
Les flammes obtenues à moyenne et grande échelle sont très semblables en termes de structures et de forme aux
résultats obtenus à petite échelle. Aucune différence notoire n’est à souligner. Les mêmes conclusions peuvent être
tirées en termes de résolution de la structure de la flamme sur les différents maillages.

ii ) Vitesse et Position de la flamme
Comme à petite échelle, la flamme est accélérée de façon non négligeable à moyenne et grande échelle lorsque le
maillage est raffiné. Une différence de vitesse de 75 m/s est observée à la sortie de la chambre entre les maillages
FLACS 7 et FLACS 21 à moyenne échelle et de 200 m/s à grande échelle.

À moyenne échelle, durant la première phase de la propagation (avant l’obstacle central), la vitesse de propagation
de la flamme est systématiquement surestimée par rapport aux résultats expérimentaux, pour toutes les configurations.
Pour certaines configurations, l’accélération dans la deuxième partie de la chambre (après l’obstacle central) est
ensuite sous-estimée, ce qui permet de récupérer la bonne vitesse de propagation en sortie de chambre. La physique
de la propagation de la flamme au cours de l’explosion ne semble par conséquent pas avoir été reproduite, ce qui
rend donc la fiabilité de cette prédiction plus que questionnable.

À grande échelle aucun résultat expérimental n’est disponible pour la vitesse de flamme, qui ne peut donc pas
être comparée aux résultats URANS.

iii ) Signal de surpression
La figure 7.9 compare à chaque échelle les surpressions maximales estimées par le code FLACS sur le maillage
FLACS 7 aux résultats expérimentaux, pour la configuration BBBS - C3H8. Pour chaque échelle, l’enveloppe des
résultats obtenus par FLACS sur l’ensemble des différents maillages est également montrée sur cette figure.
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Comme à petite échelle, la surpression maximale prédite à moyenne et grande échelle par FLACS est très
dépendante du maillage utilisé. Pour l’ensemble de toutes les échelles un palier est observé (de façon plus ou moins
nette selon les configurations) autour du maillage FLACS 7 qui a par conséquent été choisi pour l’ensemble des
calculs qui suivent.

Finalement, la surpression maximale obtenue par FLACS sur le maillage FLACS 7, qui a été surestimée à petite
échelle, est correctement prédite à moyenne échelle et sous-estimée à grande échelle. Ceci est valable pour l’en-
semble des configurations. Le code URANS FLACS semble ainsi montrer des difficultés à prendre en compte l’effet
d’échelle des configurations d’explosion.
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FIGURE 7.9 : Surpression maximale atteinte aux différentes échelles. - Comparaison entre les résultats expérimentaux [29] et les
résultats URANS pour l’ensemble des maillages. - ConfigurationBBBS - C3H8.

7.3.2 Réponses aux modifications de paramètres physiques de l’explosion

iv ) Influence du type de combustible
La Figure 7.11 montre l’influence du type de combustible sur la surpression obtenue à moyenne et grande échelle.
Comme à petite échelle, FLACS permet de correctement reproduire l’augmentation de la surpression lorsque l’on
passe du CH4 au C3H8.

v ) Influence du nombre de grilles
Les surpressions obtenues pour les configurations BBBS et OOBS à moyenne et à grande échelle sont comparées
aux résultats expérimentaux sur la Figure 7.11. Pour ces deux échelles, FLACS reproduit bien l’augmentation de la
surpression lorsque l’on augmente le nombre de grilles dans la chambre, comme cela avait été le cas pour la chambre
de petite échelle.

vi ) Influence de la position des grilles
Ne disposant pas de résultats expérimentaux sur l’influence de la position des grilles à grande échelle, cette étude

113



7.3. Étude URANS d’explosions en chambre semi-confinée de Moyenne Echelle et de Grande Echelle

Type de Fuel

Su
rp

re
ss

io
n

M
ax

im
al

e
[m

ba
r] Expériences

URANS - FLACS

C3H8CH4
0

250

500

750

1000

1250

1500

2000

Type de Fuel

Su
rp

re
ss

io
n

M
ax

im
al

e
[m

ba
r] Expériences

URANS - FLACS

C3H8CH4
0

500

1000

FIGURE 7.10 : Surpression maximale générée par l’explosion. - Effet du type de combustible à moyenne échelle (gauche) et
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échelle (droite) - Maillage FLACS 7 - C3H8.

est réalisée ici seulement pour la chambre de moyenne échelle. La Figure 7.12-(droite) compare les surpressions
maximales obtenues par FLACS aux résultats expérimentaux, pour des explosions de C3H8 dans des chambres de
moyenne échelle à 1 grille dont la position est modifiée. Il apparait que l’effet de la position de la grille sur la surpres-
sion maximale générée n’est pas correctement reproduit : le code FLACS prédit une augmentation de la surpression
lorsque la grille est rapprochée de l’allumage tandis que l’opposé est observé expérimentalement. Afin d’expliquer ce
mauvais comportement, les vitesses de propagation obtenues pour ces calculs FLACS dans les chambres de moyenne
échelle à 1 grille sont comparées aux résultats expérimentaux sur la Figure 7.12-(gauche). Pour le calcul dans la
chambre OOBS, la vitesse de propagation est surestimée durant toute la phase laminaire, jusqu’à la grille g3. En-
suite, au contact de la grille, l’accélération de la flamme est sous-estimée, si bien que la vitesse de propagation durant
toute la phase turbulente est alors correctement reproduite par rapport au signal expérimental. Pour la configuration
BOOS, pour laquelle la grille a été rapprochée de l’allumage, la vitesse de propagation est à nouveau surestimée
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7.4. Conclusion : Bilan des étude URANS des explosions de petite échelle vers les explosions de grande échelle

au début de la propagation. Néanmoins, de façon similaire aux expériences, aux alentours de 0.3 m la flamme est
légèrement plus rapide pour la configuration BOOS pour laquelle la flamme a déjà percuté la grille g1, que pour la
configuration OOBS, où la flamme est toujours complètement laminaire. La tendance semble donc à ce point correc-
tement reproduite. Cependant, la surestimation de la vitesse de propagation dans la configuration BOOS ne sera pas
compensée ici, comme cela avait été le cas pour la configuration OOBS : en effet, la turbulence induite par la grille g1
semble avoir été surestimée, si bien que la flamme continue d’accélérer tout au long de la propagation pour finalement
atteindre 300 m/s à la sortie de la chambre au lieu de 150 m/s pour les expériences. La relaminarisation du front
de flamme, qui aboutit à une vitesse de propagation modérée pour les expériences, même après l’obstacle central,
n’est pas reproduite par FLACS. Les évolutions de la vitesse de propagation ne se croisent alors pas pour les calculs
URANS entre les configurations OOBS et BOOS alors que c’est ce qui est observé expérimentalement. Au final, les
calculs URANS prédisent une vitesse de propagation lors de la phase turbulente dans la configuration BOOS bien
supérieure à celle dans la configuration OOBS. L’opposé est observé expérimentalement. Par conséquence, comme
le montre la Figure 7.12 (droite), l’effet de la position de la grille sur la surpression maximale générée n’est pas
correctement reproduit.
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7.4 Conclusion : Bilan des étude URANS des explosions de
petite échelle vers les explosions de grande échelle

Pour résumer les résultats obtenus sur les différentes configurations à petite, moyenne et grande échelle, la
Table 7.3 reprend les paramètres qui ont été évalués par les calculs URANS et précise si ils ont effectivement été
correctement reproduits ou pas.

La vitesse de flamme est globalement surestimée, à toutes les échelles, à la fois lors de la phase laminaire et
lors de la phase turbulente de la propagation. La modélisation de la combustion ne semble pas capable de gérer
le cas laminaire (dégénérescence du modèle), ainsi que les transitions laminaire-turbulent et turbulent-laminaire
(relaminarisation). Plus globalement, c’est dans la reproduction de l’intensité turbulente et dans l’adaptation de la
propagation de la flamme à ces conditions que le code FLACS semble montrer des limitations.

L’impact de modifications de 1er ordre sur les paramètres de l’explosion ont correctement été prédits à toutes les
échelles (type de combustible, nombre de grilles). Les modifications plus fines ont par contre montré les limites du
code URANS, notamment avec l’effet de la position de la grille à moyenne échelle.
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Échelle de la configuration

Paramètre Petite - 0.25 m Moyenne - 1.5 m Grande - 6.1 m

Vitesse de Flamme (C3H8 - BBBS) Surestimée Surestimée Pas de données exp

Surpression Maximale (C3H8 - BBBS) Surestimée Correcte Sous-estimée

Effet du Type de Fuel : C3H8/CH4 Correct Correct Correct
Effet du Nombre de Grilles

BBBS/OOBS Correct Correct Correct

Effet de la Position de Grille
OOBS/BOOS Correct Faux Pas de données exp

Non-reproduit par FLACS

Reproduit par FLACS

Pas de données expérimentales

TABLE 7.3 : Récapitulatif des résultats d’explosion aux différentes échelles. - Reproduction des différents paramètres des explo-
sions.

Les surpressions maximales prédites par le code URANS ont été surestimées à petite échelle, correctement
prédites à moyenne échelle, et sous-estimée à grande échelle, comme illustré sur la Figure 7.13 où la surpression
maximale atteinte pour les configurations à une grille (OOBS) et à trois grilles (BBBS) sont comparées aux résultats
expérimentaux aux différentes échelles. Le code URANS FLACS semble ainsi montrer des difficultés à prendre en
compte l’effet d’échelle des configurations d’explosion.
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FIGURE 7.13 : Surpression maximale atteinte pour une explosion de C3H8 dans la chambre à 1 grille OOBS (gauche) et à 3 grilles
BBBS (droite). Comparaison entre les résultats expérimentaux [29] et les résultats URANS. - Maillage FLACS 7.

Finalement, une forte dépendance des résultats du code URANS au maillage utilisé a été observée à toutes les
échelles, limitant ainsi la prédictibilité des résultats. C’est un des résultats les plus inquiétants. Les codes CFD
classiques convergent en maillage : les résultats ne changent plus lorsque la taille de maille devient plus faible. Ce
n’est pas le cas ici.
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Troisième partie

Analyse et évaluation de la LES pour la
prédiction des explosions en domaine

semi-confiné
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Chapitre 8
Etude LES de la propagation de flammes
laminaires sphériques
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8.3 Résultats pour la flamme épaissie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
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Les Parties I et II ont permis de montrer la complexité des explosions et la forte dépendance de la surpression
engendrée par la combustion aux modèles utilisés. Cette complexité explique que les approches 0D ou 3D-URANS
offrent des performances insuffisantes, surtout si l’on rappelle que la question est liée à des enjeux de sécurité. Il est
donc logique de tenter de mettre en place des méthodes de plus grande précision. Ceci nécessite une description de la
combustion, de la turbulence, et de leur interaction plus fine que les corrélations utilisées jusqu’à présent. C’est ce qui
est fait ici sur la base de simulations LES sur machines massivement parallèles. Le fait de passer en LES, cependant,
n’est pas une garantie de succès. Cette 3ème partie montre les progrès accomplis pendant cette thèse et le potentiel de
la LES ainsi que ses limites. Cette partie commence par l’étude de la phase laminaire. En effet, nous avons vu lors
de l’étude URANS qu’une mauvaise reproduction de la vitesse de propagation lors de la phase laminaire pouvait se
répercuter sur toute la propagation et ainsi engendrer des résultats erronés. C’est pourquoi nous nous intéressons ici
plus en détail à cette phase.

Lors de la phase de propagation laminaire qui fait immédiatement suite à l’allumage, la flamme se propage
généralement de façon sphérique (ou hémisphérique si l’allumage à lieu proche d’une paroi). Comme il a été vu
dans la théorie des flammes prémélangées laminaires (chapitre 3), pour une propagation sphérique, les vitesses de
consommation et de déplacement de la flamme vont être affectées par l’étirement de la flamme. Ce phénomène sera
également prépondérant au contact de la flamme avec la première grille, lors duquel la flamme est toujours laminaire
et fortement courbée. Pour ces flammes qui sont initialement laminaires avant de devenir turbulentes, la description
de la phase initiale laminaire est critique car elle détermine la puissance et la forme de la flamme au moment de
percuter les obstacles et préconditionne ainsi la propagation turbulente. Ce problème est d’autant plus important que
la configuration est petite : les effets de courbure sont en effet plus forts, notamment du fait que l’espace inter-grille
est plus petit.

Ce chapitre met en valeur les points de modélisation de chimie et de transport critiques pour que le code de calcul
soit capable de correctement reproduire la phase initiale de propagation laminaire. Cette démarche n’est pas triviale
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8.1. Cas-test

ni courante : tous les modèles de combustion ne sont pas capables de gérer la propagation laminaire et turbulente en
même temps. Si une bonne reproduction de la propagation laminaire est parfois négligée du fait de la prépondérance
de la propagation turbulente dans les phénomènes étudiés (moteur à piston, turbine à gaz, ...) ce n’est pas le cas ici
: nous montrerons dans le Chapitre 9 qu’une bonne reproduction de la phase laminaire est un prérequis pour prédire
correctement les phénomènes d’explosion. Ceci est un atout du modèle TFLES qui est capable de traiter les flammes
laminaires comme les flammes turbulentes.

8.1 Cas-test

Afin de mettre en évidence les mécanismes qui régissent la phase laminaire, une configuration de type DNS a été
mise en place : la flamme laminaire sphérique prémélangée. Outre le fait que ce cas-test soit dans la majeure partie
du temps représentatif des premiers instants après l’allumage dans les scénarios d’explosion, il permet à la fois de
relier de façon analytique vitesse de consommation et étirement, mais aussi d’extraire de façon précise ces grandeurs
à partir de notre simulation.

Une combustion C3H8-air à une richesse φ = 0.7 sous des conditions atmosphériques est étudiée ici afin de
rentrer formellement dans les limites de validité de la théorie exposée dans la partie 3.2.3. La configuration est
représentée sur la Figure 8.1. Les simulations sont réalisées en 2D de façon à limiter le temps CPU. En utilisant
des conditions limites de type symétrie, seul un quart de cercle est nécessaire afin de reproduire une propagation
sphérique. Bien que l’aspect bi-dimensionnel du calcul induit que formellement la flamme soit cylindrique, nous
ferons référence à cette configuration en tant que flamme sphérique. Le maillage est raffiné à l’intérieur d’un
rayon r = 30 mm avec une taille caractéristique de maille de 0.03mm de façon à ce que le front de flamme
puisse être totalement résolu sur le maillage (l’épaisseur de flamme laminaire δ0L pour une combustion C3H8-air
sous des conditions atmosphériques est de 0.4 mm). Ceci permet de faire dans un premier temps une DNS non
épaissie faisant office de calcul de référence. Dans un deuxième temps, une DNS épaissie (mais sans modèle de
combustion turbulente) sera réalisée afin d’étudier l’impact du modèle TF sur les résultats. Des conditions limites
non-réfléchissantes sont utilisées à la sortie afin d’éviter que des ondes numériques soient réfléchies vers l’intérieur
du domaine de calcul [227]. Le mélange est allumé au point O par dépôt d’énergie [209].

FIGURE 8.1 : Configuration de la DNS de la flamme “sphérique” bi-dimentionnelle.
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8.2 Résultats pour la flamme non-épaissie
Comme il a été vu dans la Partie 3.2.3, les effets de l’étirement sur la propagation de la flamme sont régis par les

phénomènes de transports moléculaire et thermique. Afin d’étudier ces effets, deux modèles de transport ont donc
été testés. Le modèle LeReel consiste à prendre des nombres de Lewis réalistes (Table. 8.1) obtenus par la librairie
EGLIB [107] qui permet d’évaluer avec précision les coefficients de transport dans les mélanges gazeux. Le second
modèle Le1 est un modèle simplifié fréquemment utilisé dans les codes de calcul d’explosion (notamment FLACS)
qui consiste à prendre des nombres de Lewis unitaires pour toutes les espèces. Avec le modèle Le1, le premier effet
est que les processus de diffusions thermique et massique de chaque espèce se compensent. Le deuxième effet est
la suppression de la diffusion préférentielle entre les différentes espèces [129]. Pour chacun des deux modèles de
transport, un mécanisme réduit à deux étapes a été construit. Ces deux mécanismes réduits produisent exactement
la même vitesse de flamme laminaire S0

L et la même température des gaz brûlés Tad pour une flamme laminaire
non-étirée.

C3H8 H2O CO2 CO O2 N2

Transport Réaliste : LeReel 1.825 0.8 1.39 1.103 1.087 1.068
Transport Simplifié : Le1 1 1 1 1 1 1

TABLE 8.1 : Nombres de Lewis des différentes espèces utilisés pour les modèles de transport réaliste LeReel et simplifié Le1.

Les évolutions temporelles des vitesses de consommation des flammes obtenues en utilisant ces deux modèles
sont tracées sur la Figure 8.2 en fonction du rayon de la flamme (estimé comme l’endroit où est localisé le maxi-
mum de taux de réaction) (Fig. 8.2 gauche) et de l’étirement (estimé à partir de la surface de flamme : κ = 1

A
dA
dt )

(Fig. 8.2 droite). En utilisant le modèle de transport réaliste LeReel, la dépendance de la vitesse de consommation à
l’étirement est en accord avec la théorie détaillée dans la partie 3.2.3 :

SC

S0
L

= 1− Lc
a
κ

S0
L

(8.1)

avec

Lc
a =

1

2
βδ(LeF − 1)

Tf

Tb − Tf

∫ Tb−Tf
Tf

0

ln(1 + x)

x
dx (8.2)

où la formulation de Lc
a est obtenue en supposant que la diffusivité thermiqueDth est indépendante de la température

T . La vitesse de consommation décroit de façon linéaire lorsque l’étirement augmente (LeF > 1, Lc
a > 0). La lon-

gueur de Markstein relative à la vitesse de consommation extraite de cette simulation en utilisant l’Equation 8.1
est Lc

a = 0.1mm. Comme indiqué par Chen [228], en considérant les larges écarts généralement observés dans
la littérature pour les études expérimentales des longueurs de Markstein de mélanges réactifs, ce résultat semble
cohérent avec l’ordre de grandeur trouvé dans la littérature [116, 229, 230] (0.2 − 0.4 mm) et l’Equation 8.2
(0.46mm). Contrairement au modèle à transport réaliste LeReel, le modèle de transport simplifié Le1 prédit une
vitesse de consommation constante et égale à S0

L et ne permet donc pas de reproduire l’effet de l’étirement sur la
vitesse de consommation. Ce résultat est en accord avec la théorie: en effet, la longueur de Markstein relative à la
vitesse de consommation est proportionnelle à (LeF − 1). Elle est par conséquent nulle si l’on considère Lek = 1.
En comparaison au cas LeReel, la flamme obtenue dans le cas Le1 se propage donc bien plus rapidement.

Outre l’effet de l’étirement sur la vitesse de consommation de la flamme, la théorie montre également que la
température des gaz est affectée par l’étirement de la flamme et que cet effet dépend du nombre de Lewis. La
Figure 8.3 montre le profil radial de température à travers la flamme à différents instants de la propagation en utilisant
le modèle de transport simplifié Le1 (gauche) et le modèle de transport réaliste LeReel (droite). Les évolutions des
températures des gaz brûlés sont comparées à l’évolution analytique en fonction du rayon de la flamme présentée
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FIGURE 8.2 : Vitesse de consommation normalisée en fonction du rayon de la flamme (gauche) et de l’étirement (droite) proche
de la limite linéaire.

dans la partie 3.2.3 :
(Tb − Tad)

Tad
=

(
1− Le

Le

)
D

S0
L
2 κ =

(
1− Le

Le

)
δ

S0
L

κ (8.3)

où D est une diffusivité caractéristique fixée ici à DC
3
H

8
= 1.2 10−5 (diffusivité massique du C3H8 dans les gaz

frais).
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Tb théorique Eq. 8.3

0 0.01 0.02 0.03
1600

1650

1700

1750

1800

1850

1900

1950

2000

t
=

4
m
s

t
=

7
m
s

t
=

10
m
s

t
=

13
m
s

t
=

16
m
s

t
=

19
m
s

t
=

22
m
s

r [m]

Te
m

pé
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FIGURE 8.3 : Zoom dans la zone de flamme des profils de température à différents instants pour les simulations Le1 (gauche) et
LeReel (droite). Comparaison avec l’expression théorique 8.3 en prenant le Lewis réel du propane : les symboles
représentent la température réelle prévue par l’Eq. 8.3 pour chaque valeur du rayon de flamme.

Le modèle de transport réaliste LeReel permet de correctement reproduire la baisse de la température des gaz
brûlés par rapport à la température adiabatique de fin de combustion Tad (LeF > 1, Tb < Tad). Lorsque l’on utilise
le modèle de transport simplifié Le1, comme prédit par la théorie, cet impact de l’étirement sur la température des
gaz brûlés n’est pas reproduit, ce qui entraine une surestimation de Tb pouvant aller jusqu’à 150 K dans les premiers
instants de la propagation.

122



8.3. Résultats pour la flamme épaissie

8.3 Résultats pour la flamme épaissie

Si l’apport de l’utilisation d’un modèle de transport réaliste par rapport à un modèle simplifié à nombres de Lewis
unitaires vient d’être mis en évidence grâce à des DNS, notre intérêt se porte maintenant sur la capacité du modèle
de flamme épaissie (TF) à reproduire les effets de l’étirement sur la flamme car il faudra utiliser ce modèle pour
les cas réels. Plusieurs simulations ont été réalisées avec le modèle de transport réaliste LeReel en appliquant cette
fois différentes valeurs de facteurs d’épaississement F > 1. Les vitesses de consommation normalisées obtenues
pour ces simulations sont montrées sur la Fig. 8.4 en fonction du rayon de la flamme (gauche) et en fonction de
l’étirement (droite). Elles sont comparées aux résultats précédents, obtenus sans épaississement (F = 1). Quand la
flamme est épaissie, l’impact de l’étirement sur la flamme est amplifié, diminuant sa vitesse de consommation de
façon excessive. De façon similaire, si l’on regarde l’impact de l’épaississement sur la température des gaz brûlés sur
la Fig. 8.5, l’effet de l’étirement a également été amplifié : la température des gaz brûlés est fortement sous-estimée.
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FIGURE 8.4 : Vitesse de consommation normalisée en fonction du rayon de la flamme (gauche) et de l’étirement (droite) proche
de la limite linéaire pour différentes valeurs d’épaississement F .

Ces résultats sont logiques et correspondent à la théorie. En effet, les Equations 8.2 et 8.3 montrent que l’impact
de l’étirement sur la vitesse de consommation et sur la température des gaz brûlés ne dépend pas uniquement du
nombre de Lewis mais également de l’épaisseur de flamme. Lorsque la flamme est épaissie d’un facteur F , les
termes δ(Le − 1) apparaissant dans ces équations sont multipliés par F . La combinaison d’un modèle de transport
réaliste tel que LeReel et du modèle de flamme épaissie ne permet donc pas de produire fidèlement les effets
d’étirement sur la vitesse de consommation et la température des gaz brûlés, ces effets d’étirement apparaissant
comme amplifiés par rapport au cas non épaissi. Si l’on revient aux Equations 8.2 et 8.3, la conservation des nombres
de Lewis Lek des différentes espèces n’est donc pas suffisante pour assurer un bon comportement en présence
d’étirement. De façon à reproduire les effets d’étirements de façon correcte, il est nécessaire de conserver δ(Lek−1).

8.4 Une méthode pour reproduire les effets d’étirements
dans le modèle de flamme épaissie

Afin d’être capable de reproduire les effets de l’étirement sur la vitesse de consommation et sur la température
des gaz brûlés, un nouveau modèle de transport est proposé ici. L’idée est de remplacer les nombres de Lewis
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FIGURE 8.5 : Zoom dans la zone de flamme des profils de température à différents instants pour différentes valeurs
d’épaississement (Haut gauche : F = 1 ; haut droite : F = 4 ; bas : F = 8). Comparaison avec l’expression
théorique 8.3.

réalistes Lek utilisés dans le modèle de transport réaliste LeReel par des nombres de Lewis Le∗k adaptés au coefficient
d’épaississement F de façon à respecter :

δ(Lek − 1) = cst (8.4)
une fois la flamme épaissie. Cette condition est suggérée par la théorie qui montre que le paramètre qui contrôle la
longueur de Markstein de la vitesse de consommation (Eq. 8.2) est le produit δ(Le − 1) où δ est l’épaisseur réelle
de la famme dans le calcul (en prenant donc son épaississement en compte). En appliquant ceci entre une flamme
épaissie et non-épaissie, on peut écrire la relation :

Fδ0L(Le
∗
k − 1) = δ0L(Lek − 1) (8.5)

où δ0L est l’épaisseur thermique de la flamme non-épaissie. Pour obtenir la même réponse de la flamme à l’étirement
lorsque la flamme est épaissie, les nombres de Lewis doivent être modifiés afin de respecter la relation suivante :

Le∗k = 1 + Lek−1
F

(8.6)
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Dans un code comme AVBP où le nombre de Prandtl est constant et égal au nombre de Prandtl du mélange Pr,
cela signifie que les nombres de Schmidt Sck doivent être adaptés selon la relation :

Sc∗k = Pr +
Sck − Pr

F
(8.7)

Le nouveau modèle de transport sera noté TF-adapté par la suite. Il doit cependant être noté que, en changeant les
nombres de Schmidt et donc les propriétés diffusives de la flamme, la vitesse et l’épaisseur de flamme laminaire
peuvent être impactées. Le mécanisme de chimie réduite doit donc en général être réajusté de façon à retrouver les
valeurs adéquates.
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FIGURE 8.6 : Vitesse de consommation normalisée en fonction du rayon de la flamme (gauche) et de l’étirement (droite) proche
de la limite linéaire pour différentes valeurs d’épaississement F avec le modèle de transport réaliste et TF-adapté.

La Figure 8.6 montre les vitesses de flamme obtenues avec F = 1, 4 et 8 en utilisant le modèle de transport
réaliste et TF-adapté dont les nombres de Lewis sont calculés à partir de l’Eq 8.6. Bien que l’on ne récupère pas
un comportement strictement identique au cas idéal (LeReel - F = 1), l’utilisation de nombres de Lewis adaptés à
l’épaississement permet de récupérer une bonne partie de la réponse de la flamme à l’étirement. La Table. 8.2 donne
une estimation de la valeur de la Longueur de Marstein Lc

a extraite des courbes Sc = fct(κ) pour les différentes
simulations réalisées en utilisant l’Eq. 8.1.

Modèle de Transport
F Le1 LeReel TF-Adapté

1 0 0.1∗ 0.1
4 0 0.41 0.16
8 / 0.83 0.19

TABLE 8.2 : Longueurs de Markstein basées sur la vitesse de consommation Lc
a extraites des simulations pour différents modèles

de transports et facteurs d’épaississement F .

∗: calcul de référence

Les écarts observés proviennent notamment du fait que le comportement linéaire de la vitesse de consommation
Sc en fonction de l’étirement κ est un modèle asymptotique valable dans la limite où la flamme est faiblement étirée
par rapport à son épaisseur. Comme le montre la dérivation de Clavin et Joulin [128], le terme linéaire en fonction de
l’étirement κ dans l’Eq. 8.1 n’est en effet que le terme dominant lorsque ε = δ

Λ est négligeable au second ordre, où
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Λ est une longueur caractéristique de l’étirement, pouvant être associée au rayon de courbure par exemple. L’Eq. 8.1
s’écrit de façon plus formelle:

Sc

S0
L

= 1− Lc
a
κ

S0
L

+O(ε2) (8.8)

dans la limite ε → 0. Lorsque l’on passe d’une flamme non épaissie à une flamme épaissie, pour un même étirement
caractéristique Λ0, ε est multiplié par F et le terme en O(ε2) peut devenir non négligeable, ce qui induit une
non-linéarité de la vitesse de consommation Sc en fonction de l’étirement κ. Ceci est corroboré par nos résultats.
Sans épaississement, la zone linéaire est observée lorsque la flamme subit un étirement inférieur à 200 s−1, soit
un rayon supérieur à 8mm. Cependant, il apparait que cette plage de validité du modèle linéaire est modifiée par
l’épaississement comme le montre la Fig. 8.6 (droite) avec les résultats “LeReel - F = 4” et “LeReel - F = 8” pour
lesquels la zone linéaire semble valable respectivement pour κ ≤ 75s−1 et κ ≤ 40s−1. La zone linéaire devient
donc réduite à des étirements plus faibles. Le modèle de transport adapté reposant sur cette hypothèse de linéarité
entre Sc et κ, il devient alors plus difficile de récupérer parfaitement le comportement théorique “LeReel - F = 1”. Il
est néanmoins à retenir que le modèle de transport adapté à l’étirement permet de limiter considérablement l’impact
induit par l’épaississement dans les plages d’étirements qui nous intéressent.

De façon similaire à ce qui a été observé pour la vitesse de consommation, la Figure. 8.7 montre que le modèle
de transport TF-adapté permet d’obtenir le bon comportement de la flamme en terme d’impact de l’étirement sur
la température des gaz brûlés lorsque le modèle de flamme épaissie est utilisé. La surestimation de la température
observée pour les faibles rayons (r < 1 cm) est due à un effet d’histoire du modèle de dépôt d’énergie lié au fait
que les gaz sont réchauffés jusqu’à environ 4500 K dans les premiers instants. Bien que l’Equation 8.3 montre
une dépendance de la variation de la température des gaz brûlés à l’étirement proportionnelle à δ(Le − 1)/Le, de
nombreuses formulations existent [115, 127, 131], se différenciant notamment par les différentes hypothèses qui
peuvent être faites sur la dépendance de la diffusivité thermique Dth à la température T [231]. La plupart de ces
formulations prédisent une variation de température proportionnelle au produit δ(Le − 1), ce qui peut donc être
retenu en première approximation. C’est pourquoi, de la même façon que pour la vitesse de consommation, il est
nécessaire de conserver ce produit constant en utilisant le modèle de transport adapté à l’étirement, afin de reproduire
correctement les effets de l’étirement sur la température des gaz brûlés.

Afin de se rapprocher des hypothèses des formules analytiques pour l’effet de l’étirement sur la vitesse de
consommation et sur la température des gaz brûlés, ces calculs ont été réalisés pour un mélange pauvre (φ = 0.7).
Des simulations réalisées à φ = 1 ont montré des comportements similaires à ceux montrés ici. Ceci semble donc
indiquer que l’on peut généraliser les résultats présentés dans cette section et ainsi appliquer le modèle de transport
TF-adapté à la configuration d’explosion de Sydney.

Conclusion
La nécessité d’utiliser des modèles de transport réalistes afin d’être capable de reproduire les effets de l’étirement

de la flamme sur sa vitesse de consommation et sa température de gaz brûlés a été mise en évidence dans ce chapitre
à l’aide d’un cas-test de flamme sphérique. En effet, les modèles simplifiés utilisant des nombres de Lewis unitaires
pour chaque espèce ne permettent pas de reproduire un tel comportement.

Cependant, il a également été montré que le modèle de flamme épaissie altère ces effets d’étirement en les
amplifiant. Ceci aboutit par exemple à une vitesse de flamme et une température des gaz brûlés sous-estimées ici
dans le cadre d’une flamme C3H8-air pour laquelle le nombre de Lewis est supérieur à un. Le comportement inverse
est attendu pour une flamme H2-air par exemple pour laquelle le nombre de Lewis du mélange serait inférieur à un.

Un nouveau modèle de transport pour la méthode TFLES a donc été proposé, basé sur la conservation de δ(Le−1)
plutôt que la conservation de Le, permettant de reproduire les effets de l’étirement sur la flamme lorsque celle-ci est
épaissie numériquement. Même si le comportement idéal n’est pas exactement retrouvé, cette méthode permet de
réduire considérablement l’impact induit par l’épaississement sur les effets d’étirement et les résultats sont satisfai-
sants pour des plages d’étirement modéré. Cette modélisation a été retenue pour tous les calculs qui seront montrés
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FIGURE 8.7 : Zoom dans la zone de flamme des profils de température à différents instants avec le modèle de transport TF-adapté
pour différentes valeurs d’épaississement (Haut gauche : F = 1 ; haut droite : F = 4 ; bas : F = 8).

par la suite.

Les erreurs engendrées par l’épaississement pour les étirements les plus élevés seront principalement observées
durant les premiers temps d’allumage. Ceci ne constitue donc pas un vrai problème : cette phase est de toute façon
hors de portée des méthodes classiques de calcul. Elle est en effet dominée par la phase plasma créée par la bougie,
par un étirement (d’ordre 2

R ) extrêmement élevé pour lequel aucune théorie ne s’applique. Cette phase est modélisée
dans nos calculs par le modèle de dépôt d’énergie. Nous considèrerons donc comme suffisant le fait de pouvoir
appliquer un modèle de transport permettant d’obtenir la bonne vitesse de consommation et la bonne température
des gaz brûlés, une fois que la phase correspondant aux premiers instants d’allumage est terminée.
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Chapitre 9
Étude LES d’explosions en chambre
semi-confinée de petite échelle
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9.2.3 Dépendance au maillage et comparaison DNS/LES . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 191

9.3 Quantification d’Incertitude pour les LES d’explosions en domaine semi-confiné . . . . . 204
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Nous avons vu précédemment que bien que les méthodes URANS permettaient de reproduire des tendances cor-
rectes de modifications de 1er ordre des paramètres physiques de l’explosion sur ses grandeurs caractéristiques, cette
approche a montré de fortes limitations pour reproduire notamment l’interaction entre la flamme et la turbulence.
Ceci se traduit par des difficultés du code à reproduire les ordres de grandeur de la vitesse de propagation de la
flamme et de la surpression générée ainsi que l’effet d’échelle sur ces paramètres. Ces résultats s’inscrivent dans
la lignée des travaux de Popat et al. [23] et Patel et al. [51] qui ont montré qu’il était possible de prédire quan-
titativement la surpression générée par les explosions dans les chambres de petite échelle mais qui ont également
soulevé les difficultés liées à la détermination des différentes constantes mises en jeu dans ces méthodes URANS
(dans les modèles de combustion notamment), qui peuvent nécessiter une calibration à priori afin de retrouver les
bons résultats.

Depuis le milieu des années 2000, l’utilisation de la LES sur des calculateurs massivement parallèles a
considérablement amélioré notre capacité à reproduire les écoulements instationnaires réactifs dans le contexte des
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explosions en chambres semi-confinées de petite échelle [53, 54, 57, 56, 60, 61, 63, 64, 96, 101, 102]. Ces études
d’explosions ont notamment montré les capacités de la LES à dépasser les difficultés du URANS en capturant les
caractéristiques fines de la propagation de flamme (accélération/décélération au passage des obstacles, transition la-
minaire/turbulent ou relaminarisation, plissement de la flamme, formation de poches de gaz frais/brûlés) qui sont
nécessaires pour prédire avec précision la vitesse de flamme et le pic de surpression [28, 62].

L’étude présentée dans ce chapitre se place dans la lignée de ces études. La configuration expérimentale d’explo-
sion de petite échelle de l’Université de Sydney [58] est étudiée à l’aide de la LES avec le formalisme de flamme
épaissie.

• Dans un premier temps un intérêt particulier a été porté à l’approfondissement de la compréhension des
phénomènes d’explosion et à la mise en valeur de la physique qui les contrôle ainsi qu’à la façon dont les
modèles utilisés sont en mesure des les reproduire fidèlement. Ceci a été réalisé en comparant nos résultats
LES aux résultats expérimentaux [29, 58] (Section 9.1), ainsi aux résultats d’une DNS pour laquelle toute
la physique est résolue, pouvant ainsi être assimilée à une “expérience numérique” (Section 9.2.3). La LES
associée à un modèle de flamme épaissie, qui a déjà montré son potentiel à simuler des écoulement réactifs
turbulents en géométries complexes, a ainsi été appliquée à cette configuration à l’aide du code AVBP et a
permis de mettre en place une méthodologie de calcul. L’estimation de la qualité des résultats LES fait l’objet
de la Section 9.2.

• Dans un second temps, une étude de quantification d’incertitude (UQ) sur les résultats LES des simulations
d’explosion a été menée (Section 9.3). Cette étude permet d’obtenir des informations sur la précision et la
fiabilité des résultats obtenus par rapport aux incertitudes sur divers paramètres de la simulation. Ignorer ces
informations dans le cadre de l’estimation de paramètres liés à la sécurité est dangereux. D’un point de vue
général, la quantification des incertitudes (UQ) et les codes d’explosion doivent être reliés.

• Finalement, un nouveau modèle de combustion [210], permettant d’évaluer de façon dynamique la valeur de
la constante du modèle, a été appliqué sur notre cas de chambre d’explosion semi-confinée de petite échelle
(Section 9.4). Ce modèle a déjà montré son potentiel à prédire de façon plus précise les variations temporelles
et spatiales de l’interaction flamme-turbulence sur des configurations différentes [232, 233, 234], et peut ainsi
être adapté à notre configuration pour laquelle la flamme est initialement laminaire (cf Chapitre 8) avant de
transitionner vers une propagation turbulente.

Dans un second temps, le but sera d’extrapoler les résultats obtenus sur cette configuration de petite échelle à des
configurations de plus grande échelle. Les configurations de moyenne et grande échelle seront étudiées grâce à la
méthododologie LES mise en place sur la configuration de petite échelle, dans le Chapitre 10.

9.1 Étude LES
9.1.1 Paramètres numériques et modèles

Le solveur LES utilisé dans cette étude est le code AVBP [146, 90] qui résout les équations de Navier-Stokes 3D
compressibles réactives sur des maillages non-structurés.

Les calculs des configurations de l’université de Sydney présentés dans cette partie ont tous été réalisés sur des
maillages composés de 20 millions de tétraèdres (Fig. 9.1) avec une taille de maille caractéristique dans la chambre
∆mesh = 0.5 mm. Le domaine physique à simuler est étendu à l’extérieur de la chambre par un plenum afin de
représenter l’atmosphère. Chaque calcul LES a été réalisé sur 2048 (ou 4096) coeurs du BlueGene/Q Turing de
l’IDRIS (Grant 2013- x20132b5031) et a nécessité 100 000 heures CPU, aboutissant ainsi à un temps de restitution
de 48 (ou 24) heures par calcul. Au total plus de trente calculs LES ont été réalisés dans le cadre de l’étude de cette
chambre de petite échelle.

Les simulations ont été réalisées avec le schéma numérique convectif de type élément fini du 3ème ordre en temps
et en espace TTGC, connu pour ses bonnes propriétés dissipatives et dispersives [235].

La turbulence de petite échelle, qui est filtrée par l’approche LES, est reproduite à l’aide du modèle de viscosité
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FIGURE 9.1 : Coupe longitudinale du maillage AVBP pour la configuration BBBS. Haut : maillage avec plenum représentant
l’atmosphère ; bas : zoom sur la chambre d’explosion.

de sous-maille de WALE [154].

La flamme est directement résolue sur le maillage LES grâce à l’approche de flamme épaissie détaillée dans la
Section 4.2.3. Cependant, cette opération induit un filtrage des plus petites structures de flammes turbulentes qui
sont alors modélisées par une fonction d’efficacité E . Deux fonctions d’efficacité différentes ont été testées sur nos
configurations : le modèle de Colin et al. [207] et le modèle de Charlette et al. [211] dont les détails ont été donnés

131



9.1. Étude LES

dans la Section 4.2.4. L’utilisation de la formulation dynamique du modèle de Charlette [210] a également été étudiée
et fait l’objet de la Section 9.4.

Dans le contexte de la LES, l’intégration de cinétiques chimiques détaillées est impossible à cause de leur coût de
calcul prohibitif. La chimie est donc reproduite ici à l’aide de mécanismes chimiques réduits pour lesquels le nombre
d’espèces et de réactions considérées est limité aux principales comme il a été expliqué dans la Section 4.2.2. Cepen-
dant, il n’existe pas de cinétiques réduites simples permettant de prendre en compte des mélanges d’hydrocarbures
tels que le LPG et le CNG. Des mécanismes réduit de combustion C3H8-air et CH4-air ont ainsi du être utilisés. Dans
ce chapitre, des schémas 2-étapes donnant la bonne vitesse de flamme et température de gaz brûlés à φ = 1 ont été
utilisés pour le C3H8 et le CH4. Un mécanisme réduit à 1-étape a été utilisé pour la combustion H2-Air. Ces schémas
sont détaillés dans les Tables 9.1, 9.2 et 9.3 où les coefficients sont relatifs à ceux de la formulation d’Arrhenius du
taux de réaction : q = Ae

−Ea
RT
∏(ρYk

Wk

)nk

.

n Reaction A Ea
[cm3/mole.sec] [cal/mole]

1 C3H8 + 3.5O2 → 3CO + 4H2O 1.33E+012 4.15E+004
Direct : nC

3
H

8

D = 0.55 and nO
2

D = 0.9

2 CO + 0.5O2 ↔ CO2 4.5E+010 2.0E+004
Direct : nCO

D = 1.0 et nO
2

D = 0.5

Indirect : nCO
2

I = 1.0

TABLE 9.1 : Schéma cinétique réduit 2-étapes C3H8-Air.

n Reaction A Ea
[cm3/mole.sec] [cal/mole]

1 CH4 + 1.5O2 → CO + 2H2O 1.827E+015 3.5E+004
Direct : nC3H8

D = 0.90 and nO2

D = 1.1

2 CO + 0.5O2 ↔ CO2 2.0E+009 1.2E+004
Direct : nCO

D = 1.0 et nO2

D = 0.5

Indirect : nCO2

I = 1.0

TABLE 9.2 : Schéma cinétique réduit 2-étapes CH4-Air.

n Reaction A Ea
[cm3/mole.sec] [cal/mole]

1 H2 + 0.5O2 → H2O 2.05E+013 3.497E+004
Direct : nO

2

D = 0.5 et nH
2

D = 1

TABLE 9.3 : Schéma cinétique réduit 1-étape H2-Air.

N’étant pas contraints de reproduire des impacts de variations de richesse, de température initiale, ou de pression
sur les grandeurs caractéristiques de la flamme S0

L, δ0L et Tad, ces schémas ont été construits afin de restituer correc-
tement ces valeurs seulement au point de fonctionnement qui nous intéresse, i.e. T = 300K , P = 1bar, et φ = 1
pour le CH4 et le C3H8, ou φ = 0.7 pour le H2. Les propriétés des flammes obtenues par ces schémas cinétiques sont
listées dans la Table 9.4. L’impact de la précision des mécanismes réduits sera étudié dans la Section 9.3.
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Type de fuel CH4 à φ = 1 C3H8 à φ = 1 H2 à φ = 0.7

S0
L [m/s] à Patm et Tatm 0.363 0.383 1.28

δ0L [m] à Patm et Tatm 4.13 10−4 3.41 10−4 1.17 10−4

Tad [K] à Patm et Tatm 2258 2299 2037

TABLE 9.4 : Propriétés de flamme laminaire pour les différents mélanges.

Le modèle de transport “TF-Adapt”, développé dans le Chapitre 8 afin de reproduire les effets de courbure sur la
flamme en utilisant le modèle de flamme épaissie, a été utilisé dans ces simulations. Les nombres de Lewis ont été
obtenus à l’aide de l’Eq. 8.6 en supposant un épaississement constant (F = 7.2 pour le cas C3H8, F = 5.9 pour le
cas CH4 et F = 21 pour le cas H2) et à partir des nombres de Lewis réalistes donnés par la librairie EGLIB [107].
Une telle procédure peut être mise en place car la taille de maille uniforme dans la chambre permet d’estimer à priori
l’épaississement qui va être appliqué en connaissant l’épaisseur de flamme laminaire correspondant au mécanisme
cinétique réduit utilisé. Les nombres de Lewis obtenus à l’aide du modèle de transport TF-Adapt ainsi utilisés dans
nos calculs LES sont listés dans les Tables 9.5, 9.6, et 9.7.

C3H8 H2O CO2 CO O2 N2

EGLIB [107] 1.825 0.8 1.39 1.103 1.087 1.068
TF-Adapt pour F = 7.2 1.115 0.972 1.054 1.014 1.012 1.010

TABLE 9.5 : Nombres de Lewis des espèces obtenus à l’aide du modèle de transport TF-Adapt pour la cinétique chimie C3H8-air.

CH4 H2O CO2 CO O2 N2

EGLIB [107] 0.9956 0.8 1.39 1.103 1.087 1.068
TF-Adapt pour F = 5.9 0.999 0.966 1.066 1.018 1.015 1.012

TABLE 9.6 : Nombres de Lewis des espèces obtenus à l’aide du modèle de transport TF-Adapt pour la cinétique chimie CH4-air.

H2 H2O O2 N2

EGLIB [107] 0.323 0.838 1.162 1.235
TF-Adapt pour F = 21 0.968 0.992 1.008 1.011

TABLE 9.7 : Nombres de Lewis des espèces obtenus à l’aide du modèle de transport TF-Adapt pour la cinétique chimie H2-air.

Dans l’optique de tester les capacités de la LES à reproduire les impacts de modifications de paramètres
physiques des explosions étudiées (nombre de grilles, position des grilles, type de fuel), tous les calculs sont
effectués sans modifier les paramètres des modèles.

9.1.2 Conditions initiales et limites

9.1.2.a) Conditions limites

Comme il a été dit, l’atmosphère environnant la chambre est prise en compte à l’aide d’un plenum dans les calculs
LES réalisés. En sortie de plenum, des conditions limites caractéristiques non-réfléchissantes (NSCBC) [227] sont
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utilisées.

Les murs de la chambre ainsi que les obstacles ont été représentés par des conditions de murs adiabatiques non-
glissants, ce qui est communément fait pour les études d’explosions en chambre semi-confinés avec des résolutions
de maillage similaires [60, 54], même si la résolution du maillage utilisé ne permet pas de résoudre les couches
limites (dans nos calculs, y+ ∼ 10− 50).

9.1.2.b) Conditions initiales

En ce qui concerne la composition du mélange initial, le LPG et le CNG sont mélangés à l’air en proportions
stoechiométriques, tandis que le H2 est mélangé à une richesse de φ = 0.7. Pour le LPG, 95% du volume est composé
de C3H8, et 4% de C4H10 qui a des propriétés proches du C3H8. Le 1% restant est également composé de chaines
hydrocarbonées. Il semble donc acceptable de remplacer le LPG par du C3H8 pur dans le mélange avec l’air. Par
contre, le CNG n’est composé que de 88.8% de CH4 et de 7.8% de C2H4 assimilable à du CH4. 0.3% du volume
sont des chaines hydrocarbonées, ce qui laisse 3.1% de gaz non combustible (N2 et CO2). Il est donc ici moins trivial
de considérer le CNG comme du CH4 pur. Le mélange initial choisi pour remplacer le CNG est donc composé de
96.9% de CH4, de 1.9% de N2, et de 1.2% de CO2.

Dans les test expérimentaux réalisés par l’Université de Sydney, un certain temps est laissé entre la phase de
remplissage de la chambre et l’allumage, de façon à ce que le mélange puisse être considéré comme au repos. Un
champ de vitesse initial nul a par conséquent été utilisé dans nos calculs.

Finalement, les processus intervenant dans la phase d’allumage étant très complexes (transfert énergétique du
laser au gaz, formation d’un plasma, génération d’ondes de chocs, ...) leur modélisation dépasse largement le but de
notre sujet d’étude. De façon à s’affranchir de cette partie de modélisation, les calculs ont été initialisés par une petite
sphère de gaz brûlés (rayon 1 cm) placée au point d’allumage et étant suffisamment forte pour amorcer le processus
de combustion de la phase transitoire. Néanmoins, cette modélisation grossière n’est a priori pas pénalisante pour
nos calculs car elle doit principalement impacter le timing de l’explosion, ce qui n’est pas problématique compte
tenu du fait que les signaux expérimentaux sont recalés temporellement.

9.1.3 Validation de la LES

Les études présentées dans cette section visent à valider l’approche LES pour l’étude des explosions à travers
trois objectifs :

• l’estimation des grandeurs caractéristiques des explosions ;
• la restitution de modifications de paramètres physiques de l’explosion ;
• la caractérisation de la qualité de résolution des calculs LES.

Outre la validation de la LES, ces résultats seront également utilisés durant toute cette étude pour obtenir une
compréhension fine des phénomènes d’explosions grâce à la LES.

9.1.3.a) Restitution des grandeurs caractéristiques des explosions

Le premier objectif de cette partie est donc d’extraire les grandeurs caractéristiques des explosions et de com-
prendre les phénomènes qui les dirigent. A cette fin, les résultats LES de la configuration BBBS - C3H8 sont analysés
en termes de :

• forme et structure de flamme ;
• vitesse de propagation ;
• surpression générée.
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i ) Structure/forme de flamme

La Figure 9.2-(gauche) montre la propagation de la flamme pour la configuration à 3 grilles (BBBS) d’après les
images expérimentales obtenues grâce à une caméra haute-vitesse avec un dispositif d’imagerie LIF-OH [29]. À
noter que la représentation des obstacles est rajoutée en post-traitement, et que la caméra ne couvre pas la totalité de
la chambre. Ces images sont comparées aux images extraites de la LES aux instants correspondant sur la Figure 9.2-
(droite). L’intervalle de temps entre deux images successives a été gardé constant entre les expériences et la LES,
ce qui permet de souligner que, outre une bonne reproduction de la structure de flamme, la simulation reproduit
également le timing de la flamme. Les images des LES présentées ici correspondent aux résultats obtenus avec le
modèle de Colin. Les résultats relatifs au modèle de Charlette sont très semblables à ceux-ci malgré un léger écart
temporel qui ne dépasse pas 0.5 ms, et ce, au moment où la flamme quitte la chambre.

FIGURE 9.2 : Série d’images de la propagation de la flamme dans la configuration BBBS - C3H8. Gauche : images capturées à
partir d’une video expérimentale [29]. Droite : images extraites de la LES (taux de réaction). - Les intervalles de
temps entre deux images sont identiques pour les expériences et la LES.

Dans les premiers temps après l’allumage, la flamme se propage de façon laminaire et se développe de façon
hémisphérique. Cette longue phase initiale (non montrée sur la Figure 9.2) contrôle la forme et la force de la flamme
lorsqu’elle percute la première grille. Pour cette configuration à trois grilles, pour laquelle la première grille est
placée proche de l’allumage, la flamme n’a pas le temps de se développer en forme de doigt et elle garde sa forme
hémisphérique jusqu’à ce qu’elle rencontre la première grille.

Au contact de la première grille (grille g1, instant noté T0), la flamme passe d’abord à travers les deux espaces
centraux, puis à travers les deux espaces latéraux. Les 4 “langues” de flamme fusionnent ensuite en progressant vers
la seconde grille. La structure de flamme reste laminaire et n’est pas encore plissée par la turbulence relativement
faible qu’elle rencontre derrière la première grille. Les poches de gaz frais bloquées dans le sillage des barreaux de
la grille continuent de brûler progressivement après que le front de flamme principal soit passé et ne sont totalement
consommées que bien plus tard.

Au contact de la 2ème grille (g2), la flamme est plus rapide et la turbulence générée en aval des barreaux est plus
forte que pour la grille g1. Les 4 doigts de flamme jaillissent de façon séparés (T0 + 3.6 ms) et cette fois se plissent
sous la contrainte de la turbulence qu’ils rencontrent.

La flamme, maintenant turbulente, accélère à nouveau et les doigts de flamme n’ont cette fois pas le temps de
fusionner et percutent la 3ème grille (g3) de façon plus puissante que les grilles précédentes (T0+4 ms), générant ainsi
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encore plus de structures turbulentes. Les doigts de flamme fusionnent alors de part et d’autre de l’obstacle central
qui est contourné par la tête de la flamme ainsi composée de deux fronts de flammes turbulents (T0 + 4.8 ms). Ces
deux fronts de flamme refusionneront à nouveau après l’obstacle. Le front de flamme turbulent se propage ensuite à
vitesse très élevée jusqu’à la sortie de la chambre où la flamme consume finalement, à l’extérieur de la chambre, la
poche de mélange inflammable frais qu’elle a éjecté de la chambre tout au long de sa propagation. Il est à noter qu’à
cet instant, des poches de gaz frais bloquées dans le sillage des obstacles continuent encore de brûler.

Chacune des phases de la propagation est correctement reproduite qualitativement par la LES.

ii ) Vitesse et Position de la flamme

Les vitesses de flamme obtenues dans la LES pour la Configuration BBBS-C3H8 avec les deux modèles de com-
bustion turbulente sont comparées sur la Figure 9.3-(Haut) à celle obtenue expérimentalement d’après les enregis-
trements video. L’évolution des taux de réaction résolus et totaux intégrés sur la surface de flamme obtenus avec
les deux modèles sont tracés sur la Figure 9.3-(Bas). Les emplacements des obstacles sont indiqués par les barres
verticales grises. Le modèle de combustion turbulente est le paramètre critique déjà identifié dans plusieurs études
LES d’explosion [54, 57], ce qui a également été mis en évidence lors des études présentées dans les Chapitres 6 et 7,
respectivement à l’aide du code phénoménologique 0D et du code URANS FLACS. C’est pourquoi notre attention
se porte sur cet aspect de modélisation en particulier.

Avant le premier obstacle, la flamme se déplace à environ 3.5 m/s, ce qui correspond à la vitesse de propagation
laminaire sphérique (vitesse absolue Sa = ρGF

ρGB
S0
L [108]). Le premier obstacle étant très proche de l’allumage pour

cette configuration, l’effet de l’allongement de la flamme en “finger shape” décrit dans la Section 3.1 et qui est
accompagné d’une accélération de la flamme n’est pas visible ici. Cette phase est correctement reproduite par les
LES avec les deux modèles qui fonctionnent ici totalement en mode laminaire. Le taux de réaction est totalement
résolu sur cette phase et les modèles de combustion turbulente, qui dégénèrent correctement en propagation laminaire
ici, n’ont aucune influence sur la propagation.

Au passage de la première grille (g1), la flamme accélère dans un premier temps à cause de la restriction de
section, puis, dans un second temps, à cause du plissement induit par la grille. La flamme atteint environ 10 m/s
entre la grille g1 et la grille g2 à cause du plissement induit par la première grille mais les différentes langues
de flamme gardent leur structure laminaire comme il a été observé sur les visualisations de sa propagation sur la
Figure 9.2. Sa vitesse reste donc modérée pour les expériences comme pour les LES. Les signaux de taux de réaction
montrent que la combustion est encore totalement résolue à ce moment là, pour chacun des deux modèles.

La vitesse de la flamme diminue ensuite sensiblement juste avant de percuter le second obstacle (à cause du
blocage généré par celui-ci), avant d’accélérer pour les mêmes raisons que précédemment. Cependant, l’accélération
après la 2ème grille est plus importante que celle observée après la 1ère grille car, outre le plissement induit par la
grille g2, la turbulence qu’elle génère derrière elle est plus importante que celle générée derrière la grille g1. En effet,
la flamme se propageant plus vite avant de percuter g2 qu’avant de percuter g1, les gaz frais poussés en aval de la
grille g2 sont plus rapides et la turbulence générée plus forte que pour la grille g1. Cette turbulence permet alors de
plisser la flamme et d’en augmenter la surface, comme il a été vu sur les visualisations expérimentales et dans les
calculs LES. Cette augmentation de surface se traduit par une augmentation du taux de réaction résolu. De plus, les
modèles de combustion turbulente s’activent désormais, ce qui se traduit par des taux de réaction totaux supérieurs
aux taux de réaction résolus, ce qui accentue ainsi l’accélération de la flamme. Il est à noter ici que dès cette zone,
les deux modèles d’efficacité ne prédisent pas la même quantité de combustion de sous-maille et le taux de réaction
total obtenu avec le modèle de Charlette est alors supérieur à celui obtenu avec le modèle de Colin. Ceci se traduit
alors par une vitesse de propagation de la flamme sensiblement plus élevée avec le modèle de Charlette, bien que
les deux vitesses obtenues restent proches de la vitesse expérimentale. La vitesse atteint environ 25 m/s dans cette
zone, ce qui est plus de deux fois plus élevé que la vitesse atteinte après le 1er obstacle.

L’effet du passage de la 3ème grille est combiné avec le passage de l’obstacle central. La flamme accélère à nouveau
à cause du plissement induit par les obstacles et la turbulence locale qui est encore plus forte que précédemment.

136



9.1. Étude LES

Position du front de flamme [m]

Vi
te

ss
ed

u
fr

on
td

efl
am

m
e

[m
/s]

Expériences [61]

LES - Charlette
LES - Colin

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25
00

50

100

150

200

Position du front de flamme [m]

Ta
ux

de
ré
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FIGURE 9.3 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme (Haut) et des taux de réaction résolus et totaux (Bas) en
fonction de la position de flamme pour deux modèles LES de combustion turbulente - Configuration BBBS - C3H8.

La restriction de section due à l’obstacle central provoque également une accélération de la flamme dont la vitesse
continue de croitre jusqu’à sa sortie de la chambre. Bien que très proches sur la première partie de la chambre, les
résultats LES diffèrent sensiblement des résultats expérimentaux vers la fin de la chambre (après 15 cm). Il est à
noter que les valeurs expérimentales obtenues après cette zone font l’objet d’une certaine marge d’incertitude : bien
qu’élevée (et en considérant les fortes vitesses de flamme observées : ∼ 100 m/s), la fréquence d’acquisition de la
caméra haute-vitesse ne permet d’obtenir des relevés de position de la flamme que tous les 2 cm environ, ce qui est
insuffisant pour estimer correctement sa vitesse. Les images expérimentales ne permettent notamment pas de capter
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la décélération qui intervient aux alentours de 13 cm, due au retour de la flamme dans une section sans obstruction
après avoir accéléré au contact de l’obstacle central. Seule une vitesse moyenne sur cette zone est captée. Il est à noter
que ce ralentissement avait également été observé sur les résultats des calculs LES de Gubba et al. [61]. Cependant,
même si les résultats expérimentaux peuvent souffrir d’un manque de précision sur la fin de la chambre, il apparait au
passage de l’obstacle que le modèle de Charlette surestime la vitesse de propagation (68 m/s) tandis que le modèle
de Colin prédit une vitesse plus proche de la vitesse expérimentale (56 m/s). Ceci peut encore être relié au taux de
réaction total estimé par le modèle de Charlette qui est bien supérieur à celui du modèle de Colin, bien que les taux
de réactions résolus pour ces deux modèles soient quasiment identiques.

La Figure 9.4 montre les champs d’efficacité obtenus par les deux modèles pour une même position du front de
flamme, aux alentours de 13 cm (Fig. 9.4 - haut), ainsi qu’un diagramme de dispersion de ces grandeurs en fonction
de la vitesse de fluctuation turbulente u′

∆e
à l’échelle du filtre LES ∆e qui est utilisée comme paramètre d’entrée

de ces modèles (Fig. 9.4 - Bas-gauche). Les courbes analytiques des deux fonctions d’efficacité appliquées à cette
configuration (à δ0L, S0

L, et ∆mesh donnés) sont superposées à ces diagrammes de dispersion. Finalement ces résultats
sont complétés par les fonctions de densité de probabilité (pdf) de l’efficacité dans la flamme (Fig. 9.4 - Bas-droite).
Ces pdfs soulignent les comportements très différents de ces deux fonctions d’efficacité :

• Le modèle de Colin exhibe une large gamme d’efficacité uniformément répartie selon les variations d’intensité
turbulente que la flamme rencontre localement.

• À l’opposé, le modèle de Charlette exhibe un fort pic qui est dû à la saturation présente dans sa formula-
tion (Eq. 4.46), comme le montre le champ de fonction d’efficacité de la Figure 9.4 - Haut. La largeur du
pic (Fig. 9.4 - Bas-droite) est due au fait que la taille de maille peut varier sensiblement autour de la valeur
caractéristique, ce qui engendre une légère dispersion des valeurs de l’efficacité.

Ainsi, si le modèle de Charlette prédit globalement des efficacités supérieures à celles estimées par le modèle de
Colin, cette tendance peut néanmoins s’inverser très localement, comme l’illustrent les diagrammes de dispersion, ce
qui est cohérent avec les fonctions analytiques (Fig 9.4 - Bas-gauche). Ces résultats montrent que pour les “faibles”
turbulences (u′

∆e
< 12.5 m/s) le modèle de Charlette prédit des efficacités plus fortes que celles du modèle de Colin,

tandis que pour des turbulences très fortes (u′
∆e

> 12.5 m/s) c’est le modèle de Colin qui prévoit une efficacité
plus importante. Ainsi, dès le début de la propagation turbulente (entre g2 et g3) le modèle de Charlette va prédire
un taux de réaction de sous-maille plus important que celui de Colin, ce qui va accélérer la flamme dès le début de
la propagation turbulente. Ensuite, même au cours de la phase ou la flamme est totalement turbulente (après g3), le
modèle de Colin ne prédit des efficacités plus fortes que celles du modèle de Charlette que très localement (autour de
l’obstacle). Le modèle d’efficacité de Charlette prédit par conséquent des valeurs globalement supérieures à celui de
Colin durant toute la propagation et va ainsi induire un taux de réaction de sous-maille globalement plus important
sur toute la flamme que celui du modèle de Colin. Par conséquent, pour un même taux de réaction résolu, et un
même niveau de turbulence, ceci induit une vitesse de propagation plus rapide avec le modèle de Charlette qu’avec
le modèle de Colin. Pour ce cas-test d’explosion, il apparait ainsi que la vitesse de flamme turbulente prédite par le
modèle de Charlette est surestimée tandis que le modèle de Colin permet d’estimer correctement cette grandeur.

iii ) Signal de surpression

Amplitude du signal - Comme il a été mentionné auparavant, la déflagration provoque une forte augmentation
de la pression à l’intérieur de la chambre, qui est le paramètre d’intérêt critique pour les études de sécurité liées
aux explosions. La Figure 9.5 montre les surpressions obtenues par la LES à la base (point P1 sur la Figure 5.1) et
au centre d’un mur latéral de la chambre (point P2) pour une explosion de C3H8 dans la configuration BBBS. Les
résultats sont comparés à l’enveloppe des 50 tirs expérimentaux [29] après décalage temporel comme expliqué dans
la Section 5.1.2. Pour les deux sondes de pression considérées, la LES réalisée avec le modèle de Charlette surestime
de façon non négligeable la surpression maximale générée (173 mbar ) tandis que la LES réalisée avec le modèle
de Colin permet de récupérer la bonne croissance de la surpression ainsi que sa valeur pic (113 mbar). Le signal de
surpression mesuré au milieu de la chambre sur un mur latéral montre que la perte de charge le long de la chambre
est également correctement restituée par la LES avec le modèle de Colin. La surpression au milieu de la chambre
n’atteint en effet que 90 mbar contre 113.6 mbar à la base.
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FIGURE 9.4 : Comparaison des fonctions d’efficacité de Charlette et de Colin à l’instant où la flamme contourne l’obstacle
central. Haut : Champs d’efficacité et isocontours de température colorés par le dégagement de chaleur. Bas -
gauche : Diagrammes de dispersion d’efficacité en fonction de la vitesse de fluctuation turbulente à l’échelle du
filtre LES. Bas - droite :Fonction de Densité de Probabilité de l’efficacité dans la flamme. - Configuration BBBS -
C3H8.

Ceci confirme donc la tendance observée sur la vitesse de propagation de la flamme entre les deux modèles.
Due à la surprédiction du plissement de sous-maille, le modèle de Charlette surestime la vitesse de propagation
de la flamme, ce qui induit alors une forte surestimation de la surpression. À l’opposé, le modèle de Colin, qui
prévoit des vitesses de propagation de flamme semblables à celles observées expérimentalement tout au long de la
propagation, est capable de reproduire fidèlement l’amplitude de la surpression générée. Les résultats (non montrés
ici) obtenus pour plusieurs autres configurations d’explosions dans cette chambre (nombre de grilles différent) ont
montré exactement le même comportement. Dans la suite de notre étude de cette chambre de petite échelle, nous
avons donc choisi d’utiliser le modèle de Colin comme modèle de combustion turbulente.
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FIGURE 9.5 : Comparaison des résultats LES et expérimentaux de l’évolution de la surpression générée dans la chambre, mesurée
à la base (gauche) ou sur un mur latéral (droite) - Configuration BBBS - C3H8.

Réflexions acoustiques - Les réflexions acoustiques que l’on peut observer expérimentalement après le pic de
surpression sont également correctement reproduites par la LES : leur amplitude et leur décroissance sont semblables
à ce que l’on observe expérimentalement. La fréquence des oscillation obtenue dans nos calculs LES est de 650 Hz,
ce qui correspond au signal expérimental qui est d’environ 625 Hz. Une première analyse consiste à penser que
cette fréquence correspond au premier mode acoustique de la chambre qui est un mode 1/4 d’onde. En considérant
la chambre comme un résonateur harmonique de type ouvert-fermé, ses fréquences propres sont :

fn = (2n− 1)
c

4L
(9.1)

où n est l’indice du mode considéré, L la longueur de la chambre, et c la vitesse du son. Pour une chambre de 25 cm
de long, remplie de gaz brûlés à 2300 K , induisant une vitesse du son c = 930 m/s, le premier mode acoustique
devrait avoir une fréquence f = 930 Hz. Considérer la chambre comme un résonateur ouvert-fermé ne permet donc
pas de retrouver la fréquence des oscillations observées expérimentalement et dans nos simulations. La Figure 9.6
montre les signaux LES des fluctuations de pression p′ et de vitesse u′ après le pic de surpression d’après deux sondes
placées sur la base (Fig. 9.6-gauche) et sur la sortie (Fig. 9.6-droite) de la chambre. La base de la chambre correspond
bien à l’extrémité d’un tube fermé : p′ )= 0 et u′ = 0. Par contre la sortie de la chambre ne respecte pas p′ = 0 et
ne peut donc pas être considérée exactement comme l’extrémité d’un tube ouvert au sens ‘impédance acoustique Z
nulle”. La chambre ne peut donc pas être vue comme un résonateur harmonique de type ouvert-fermé et l’impédance
Z à la sortie de la chambre, appelée impédance de rayonnement, doit être prise en compte pour trouver la fréquence
correspondant au premier mode acoustique de la chambre.

En considérant des ondes harmoniques, les fluctuations spatiales et temporelles peuvent être découplées en
écrivant (Poinsot et Veynante [108]):

p′(x, t) = Re(p̂(/x)e−iωt) (9.2)
u′(x, t) = Re(û(/x)e−iωt) (9.3)

(9.4)

où i est le nombre imaginaire défini tel que i2 = −1 et ω la pulsation de l’onde acoustique. Dans un écoulement
isentropique homogène, la linéarisation des équations de continuité et des moments amène à l’équation de Helmoltz:

∇2p̂+ k2p̂ = 0 (9.5)
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FIGURE 9.6 : Signaux LES des fluctuations de pression et de vitesse après le pic de surpression, mesurés à la base (gauche) et à
la sortie (droite) de la chambre - Configuration BBBS - C3H8.

avec le nombre d’onde k = ω/c. En considérant des fluctuations uni-dimensionnelles, i.e. p̂ = p̂(x), l’Equation 9.5
peut se mettre sous la forme :

p̂′′

p̂
+ k2 = 0 (9.6)

La solution générale de cette équation est :

p̂ = Acos(kx) +Bsin(kx) (9.7)

où A et B sont des constantes qui doivent être définies d’après les conditions limites à la base et à la sortie de la
chambre.

À la base de la chambre, nous avons û = ∇p̂ = 0, ce qui amène :

dp̂

dx
|(x=0) = (−Aksin(kx) +Bkcos(kx)])(x=0) = 0 (9.8)

d’où B = 0.

À la sortie de la chambre, on utilise l’impédance complexe Z :

Z =
|p̂|

ρc|û|
eiΦ (9.9)

qui sera estimée d’après les calculs LES. |û| et |p̂| sont les amplitudes complexes des vitesse et pression acoustiques,
et Φ la phase entre elles. En faisant l’hypothèse d’un nombre de Mach nul (durant les réflexions acoustiques, u

c =
50
930 = 0.05), l’équation d’Euler peut se mettre sous la forme :

− ρiωû+∇p̂ = 0 (9.10)

En remplaçant û dans cette équation à l’aide de la relation d’impédance de l’Equation 9.9, nous pouvons écrire une
“relation de Robin” pour la pression acoustique :

cZ∇p̂− iωp̂ = 0 (9.11)
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En remplaçant p̂ par Acos(kx), et en appliquant cette relation en x = L, on obtient :

ksin(kL)−
iω

cZ
cos(kL) = 0 (9.12)

ce qui implique :

tan(kL) =
i

Z
(9.13)

k doit donc vérifier :

k =
1

L
.arctan

(
i

Z

)
+

n

Lπ
(9.14)

ce qui amène la relation suivante pour les fréquences des différents modes acoustiques longitudinaux :

fn =
ck

2π
=

c

2Lπ
.arctan

(
i

Z

)
+

nc

2L
(9.15)

où n est l’indice du mode.

Les calculs LES ont permis d’extraire l’impédance à la sortie de la chambre à partir du rapport d’amplitude et de
la phase entre les signaux de fluctuation de vitesse et de pression mesurés à la sortie de la chambre :

Z =
|p̂|

ρc|û|
eiΦ = 0.4e1.5i (9.16)

L’Equation 9.15 donne alors une fréquence pour le premier mode f = 680 Hz qui est donc proche de la fréquence
observée expérimentalement (625 Hz) et dans nos simulations (650 Hz). Ces résultats ont été corroborés par des
simulations de cette géométrie en utilisant le solveur de Helmoltz 3D AVSP [236], en imposant l’impédance non-
nulle à la sortie. La fréquence obtenue est alors f = 691 Hz. Nous sommes donc capables de retrouver une fréquence
proche de la fréquence des réflexions acoustiques post-explosion observée expérimentalement et numériquement, à
partir de l’impédance extraite de notre calcul LES. Ceci confirme que la fréquence observée correspond bien au
premier mode longitudinal de la chambre mais en considérant une impédance non-nulle à sa sortie.

Une autre façon, plus intuitive, d’illustrer ce phénomène de réflexions acoustiques est de considérer que l’endroit
où la fluctuation de pression p′ est nulle n’est pas localisé à la sortie de la chambre, mais un peu plus en aval dans l’at-
mosphère. On peut vérifier ceci sur la Figure 9.7 qui montre un champ LES (haut) et une coupe 1D longitudinale LES
comparée au résultat donné par AVSP (bas) de la surpression dans et à la sortie de la chambre. Premièrement, le pre-
mier mode acoustique trouvé par AVSP correspond bien à ce que l’on observe dans notre calcul LES : nous sommes
bien en présence du premier mode longitudinal de la chambre avec impédance non-nulle à la sortie. Deuxièmement,
il semble que le point où la pression acoustique p′ atteint zéro n’est pas situé à la sortie de la chambre mais bien
10 cm plus loin. Afin de retrouver la fréquence des réflexions observées, nous pouvons considérer le mode 1/4
d’onde de la chambre tel que défini par l’Equation 9.1 mais en utilisant une correction de longueur afin de prendre
en compte la position du point p′ = 0:

fn = (2n− 1)
c

4(L+ αδH)
(9.17)

où δH est le diamètre hydraulique de la chambre et α un coefficient. D’après la Figure 9.7, nous pouvons donc estimer
αδH à 10 cm soit α = 2. En utilisant la relation de l’Equation 9.17, nous retrouvons une fréquence f = 664 Hz.
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FIGURE 9.7 : Haut : champ LES de fluctuation de pression p′ dans la chambre et à sa sortie à t = 15 ms. Bas : Coupe 1D
LES comparée au résultat AVSP de fluctuation de pression le long de la chambre. - Configuration BBBS - C3H8. Le
noeud de pression n’est pas situé à la sortie de la chambre (x = 0.25 m) mais sensiblement plus loin (x = 0.35 m).

Analyse de la génération de la surpression - Comme l’expliquent Di Sarli et al. [53] et comme il a été illustré
dans le Chapitre 6 à l’aide d’un code 0D, la montée en pression observée dans la chambre est due à la compétition
entre deux phénomènes opposés : le taux de combustion V̇comb et le taux d’aération V̇vent. D’une part, le taux de
combustion entraı̂ne la hausse de la pression par l’accumulation de gaz brûlés dans la chambre qui, du fait de leur
plus faible densité, occupent un volume plus important que les gaz frais qu’ils remplacent. D’autre part, les gaz
qui s’échappent de la chambre contribuent à faire baisser la pression dans cette dernière. En travaillant sur un bilan
volumique dans la chambre, un diagnostic précis peut être mis au point grâce aux résultats LES afin de comprendre
et de mettre en évidence la montée en pression dans la chambre.

Tout d’abord, le taux d’aération V̇vent est défini simplement comme étant le débit volumique de gaz sortant de la
chambre :

V̇vent =

∫

Ssortie

UxdS (9.18)

où Ssortie est la section de sortie de la chambre et Ux la vitesse perpendiculaire à cette section.
En considérant que les gaz frais à la densité ρGF qui ont été remplacés par des gaz brûlés à la densité ρGB occupaient
un volume VGF = ρGB/ρGFVGB , on peut écrire le taux de combustion V̇comb comme étant la variation temporelle
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du volume de gaz à l’intérieur de la chambre, induite par la combustion. Celle-ci s’exprime comme la variation
temporelle du volume des gaz brûlés créés moins la variation du volume des gaz frais consommés :

V̇comb =
∂VGB

∂t
−

∂VGF

∂t
=

∂VGB

∂t
(1− ρGB/ρGF ) (9.19)

La variation du volume des gaz brûlés créés peut être obtenue grâce au taux de réaction massique d’un des produits,
ici le H2O :

∂VGB

∂t
=

∫
Chambre ω̇H

2
OdV

ρGBY GB
H

2
O

(9.20)

où YH
2
O
GB est la fraction massique de H2O dans les gaz brûlés et ω̇H

2
O est le taux de production de l’espèce H2O

intégré dans toute la chambre. ω̇H
2
O peut être écrit d’après les taux d’avancement Qj des différentes réactions :

ω̇H
2
O =

nreac∑

j=1

Qjν
j
H

2
OWH

2
O (9.21)

Quand V̇comb > V̇vent le volume créé est supérieur à celui qui s’échappe de la chambre et la pression augmente,
alors que quand V̇comb < V̇vent la tendance s’inverse et la pression diminue. La Figure 9.8 compare V̇comb et V̇vent

(en haut) et la surpression (en bas) au cours du temps pour un calcul LES de la configuration BBBS. Les flèches g1,
g2, g3, Obs, et Out représentent respectivement les instants auxquels la flamme franchit la 1ère, la 2ème, la 3ème grille,
l’obstacle central et la sortie de la chambre. On peut alors noter la coı̈ncidence entre le changement de signe de
V̇comb − V̇vent et le maximum de surpression aux alentours de 11.5 ms (première barre verticale en pointillés). Au
delà du pic de surpression, les oscillations de nature acoustique qui le suivent sont également précisément captées
par ce diagnostic.

Ceci permet d’expliquer les phénomènes qui provoquent la montée en pression dans la chambre. Dans un pre-
mier temps, avant de rencontrer les obstacles, la flamme est laminaire et le taux de combustion qui reste relativement
faible engendre un volume supplémentaire qui est correctement évacué à travers la sortie de la chambre. Ensuite,
au contact des obstacles, le taux de réaction augmente brusquement d’une part, tandis que ces même obstacles
empêchent l’écoulement de s’évacuer correctement d’autre part. C’est ce délai entre ces deux phénomènes qui pro-
voque l’augmentation de la pression. Après le pic de surpression, les gaz frais qui ont été emprisonnés dans la zone de
recirculation derrière l’obstacle central continuent de brûler et entretiennent le taux de combustion. On oscille alors
vers un état d’équilibre à P = Patm en alternant V̇comb > V̇vent et V̇comb < V̇vent. Ces oscillations sont également
correctement reproduites par ce diagnostic.

9.1.3.b) Réponses aux modifications de paramètres physiques de l’explosion

i ) Influence du nombre de grilles

Dans la chambre d’explosion construite à l’Université de Sydney [29], les grilles génératrices de turbulence sont
amovibles. Ceci permet ainsi de réaliser différentes configurations d’explosion et d’étudier l’impact de l’ajout ou du
retranchement de grilles. La Figure 9.9 montre les vitesses de propagation de la flamme au cours de sa propagation
à travers la chambre pour différents nombres de grilles comparées aux résultats expérimentaux de l’Université de
Sydney [61]. Pour chacune des configurations étudiées la LES prédit avec précision ce paramètre. Nous observons
à nouveau quelques écarts au moment où la flamme approche de la sortie de la chambre, pour les mêmes raisons
qu’énoncées précédemment (faible fréquence d’acquisition temporelle des résultats expérimentaux qui ne permet
pas de capter correctement les variations de vitesse).

La Figure 9.10 compare les vitesses de propagation obtenues par les LES pour les trois configurations : BBBS,
OBBS, et OOBS.
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FIGURE 9.8 : Haut : Comparaison des taux de combustion V̇comb et d’aération V̇comb au cours du temps. Bas : Surpression dans
la chambre au cours du temps - Configuration BBBS - C3H8.
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FIGURE 9.10 : Comparaison des vitesses de propagation de la flamme pour différents nombres de grilles dans la chambre de
Sydney - C3H8.

• Avant 2 cm (première grille), la propagation est laminaire et identique pour les trois configurations.

• Au passage de la grille g1, pour la config BBBS uniquement, la flamme accélère sensiblement par rapport aux
autres configurations mais sa vitesse redevient ensuite égale à celle des configurations sans grille g1. Bien
que la flamme soit plissée au passage de la première grille pour BBBS, sa structure reste laminaire et le gain
en surface de flamme ne permet pas pour autant d’accélérer la flamme par rapport à une propagation sans
obstacle. Ce comportement n’est pas intuitif et présente un intérêt particulier car la vitesse de propagation de la
flamme, y compris dans les instants initiaux, préconditionne le déroulement de l’explosion et peut influencer la
surpression générée, comme nous allons le voir à plusieurs reprises par la suite. Afin d’illustrer le comportement
de la flamme au contact de la première grille, la Figure 9.11 compare les champs de courbures et de vitesses
de déplacement de la flamme pour les configurations à 2 et 3 grilles (resp. OBBS et BBBS). Sans grille g1,
la flamme présente une courbure uniforme très faible (κ ∼ 75 s−1) et sa vitesse de propagation est proche
de la vitesse de flamme laminaire. En présence de la grille g1, la flamme se plisse, laissant ainsi apparaitre
des zones de courbures positives (nez de la flamme) et de courbures négatives (autour des barreaux). Ceci va
directement influer sur la vitesse de propagation de la flamme. En effet, en présence d’étirement, la vitesse de
propagation de la flamme (ainsi que sa vitesse de consommation) peut augmenter ou diminuer selon le signe
de cet étirement, comme nous l’avons vu dans le Chapitre 3. Dans notre cas, dans les premiers instants de la
propagation, l’étirement de la flamme est principalement dû au terme de courbure. L’impact de la courbure
sur la vitesse de déplacement de la flamme est illustré à l’aide d’un diagramme de dispersion où les résultats
des deux configurations (BBBS et OBBS) sont comparés (Fig. 9.12). En présence de la grille g1, ces résultats
montrent bien, ici pour du C3H8 (Lc

a > 1), que lorsque la courbure est positive la vitesse de déplacement de la
flamme est diminuée par rapport à la vitesse de flamme laminaire tandis que la tendance inverse est observée
lorsque la courbure est positive. En absence de grille g1 la courbure reste très faible et toute la flamme a une
vitesse de déplacement proche de la vitesse de flamme laminaire. Ces résultats sont complétés par les fonctions
de densité de probabilité de la courbure de la flamme et de sa vitesse de propagation qui sont tracées sur la
Figure 9.13. De façon cohérente avec ce qui a été observé sur les champs et les diagrammes de dispersion, en
présence de grille, la flamme subit des courbures négatives et positives plus importantes que lorsque la flamme
se propage sans rencontrer d’obstacle, ce qui se traduit par une pdf de la courbure qui est plus étalée. De façon

146



9.1. Étude LES

analogue, la pdf de la vitesse de déplacement de la flamme est également plus étalée avec la grille g1 et présente
donc une plus large gamme de Sd. Si on relie ces résultats à ce qui a été observé sur les champs de courbure
et de vitesse de déplacement de la Figure 9.11, les zones bénéficiant d’une vitesse de déplacement supérieure
à S0

L sont les zones localisées autour des bareaux (courbure negative) et les zones subissant une vitesse de
déplacement inférieure à S0

l sont localisées aux “bouts” des doigts de flamme.

FIGURE 9.11 : Haut: Surface de flamme colorée par la courbure. Bas : Surface de flamme colorée par la vitesse de déplacement
Sd. Gauche : Configuration OBBS. Droite : Configuration BBBS. - C3H8.

Globalement il apparait ainsi que si sa surface est supérieure lorsque la flamme percute la première grille
(configuration BBBS) les effets d’étirement sur la tête de la flamme la ralentissent et compensent donc le gain
en surface de flamme par rapport aux configurations sans grille g1 (OBBS et OOBS). La vitesse de propagation
de la flamme après la grille g1 est ainsi quasi identique pour les trois configurations.

• Au contact de la 2ème grille, BBBS et OBBS subissent une accélération semblable tandis que OOBS poursuit
sa propagation laminaire. Cette fois, la turbulence en aval de la grille est suffisante pour considérablement
accélérer la flamme (de façon équivalente pour les cas BBBS et OBBS) qui est alors plus rapide que la
flamme non perturbée de la configuration OOBS. Il est à noter cependant, que bien que les vitesses semblaient
équivalentes entre les configurations BBBS et OBBS avant la grille g2, la flamme de la configuration BBBS
est sensiblement plus rapide que la flamme de OBBS entre les grilles g2 et g3. Ceci peut s’expliquer d’une
part par le fait qu’à cet instant, lorsque la flamme devient turbulente, l’augmentation de surface qu’a subi au
préalable la flamme de BBBS au contact de la grille g1, la rend plus sensible à la turbulence qu’elle rencontre.
Les fines structures de langues de la configuration BBBS sont en effet plus propices à être perturbées par de
petits tourbillons que la grosse structure de doigt de la configuration OBBS. D’autre part, la turbulence générée
en aval de g1 et g2 pour la configuration BBBS, est plus forte que celle générée derrière g2 seulement, pour la
configuration OBBS.
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FIGURE 9.12 : Diagramme de dispersion de vitesse de déplacement Sd en fonction de la courbure du front de flamme pour les
configuration à 2 grilles (croix rouges) et à 3 grilles (cercles bleus), lorsque le nez de la flamme est localisé à
3 cm de l’allumage (Fig. 9.11) - C3H8.

FIGURE 9.13 : Fonctions de Densité de Probabilité de la courbure du front de flamme (gauche) et de la vitesse de déplacement
de la flamme (droite), lorsque le nez de la flamme est localisé à 3 cm de l’allumage (Fig. 9.11) - C3H8.

• Au passage de la grille g3 et de l’obstacle central Obs, les flammes des 3 configurations sont accélérées. La
flamme de la configuration BBBS reste légèrement plus rapide que celle de OBBS. Bien que la flamme de la
configuration OOBS ait également subit une forte accélération au contact de g3, sa longue phase laminaire,
qui a contrôlé sa forme et sa force au moment de percuter l’obstacle, a engendré une turbulence plus faible
derrière la grille g3 et la flamme est moins plissée que pour les configurations BBBS et OBBS (Fig. 9.14). La
flamme est alors bien moins rapide pour la configuration OOBS : la vitesse de flamme n’atteint en effet que
25 m/s au moment de toucher l’obstacle central contre 50 m/s pour les configurations BBBS et OBBS. Cet
écart de vitesse reste contant jusqu’à la sortie de la chambre ou les configurations BBBS et OBBS atteignent
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respectivement 159 et 150 m/s tandis que la flamme de la configuration OOBS n’atteint “que” 125 m/s.

FIGURE 9.14 : Coupe 2D d’une isosurface de dégagement de chaleur (jaune) superposée à un champ de vorticité après l’inter-
action flamme-obstacle - C3H8.

La Figure 9.15 montre les surpressions obtenues pour les trois configurations. Pour chacune de ces configurations,
allant de 1 à 3 grilles, la LES reproduit correctement le maximum de surpression atteint ainsi que les réflexions
acoustiques. Les configurations à 3 et 2 grilles, BBBS et OBBS, donnent des valeurs maximales très proches (resp.
113 et 102 mbar) tandis que la configuration à 1 grille, OOBS, génère une surpression plus faible (73 mbar). Ceci
est consistant avec les valeurs des vitesses de propagation que l’on a observées précédemment : dues à une turbulence
plus importante dans les configurations BBBS et OBBS, les vitesses de propagations sont plus importantes que pour
la configuration OOBS, et les surpressions générées sont ainsi plus élevées. La LES reproduit ainsi correctement les
effets du nombre de grilles dans la chambre par rapport aux observations et mesures expérimentales.

ii ) Influence de la position des grilles
Une autre façon de vérifier la capacité de la LES à reproduire des changements de paramètres des explosions est
de garder le nombre de grille constant dans la chambre mais d’en changer uniquement la position. Deux LES ont
donc été réalisées avec une seule grille dans la chambre, en position g1 ou g3 (configurations BOOS et OOBS). La
Figure 9.16 montre les vitesses de flamme obtenues pour ces deux calculs. Au contact de la 1ère grille, comme il a
été vu précédemment pour la configuration BBBS, la flamme accélère temporairement pour la configuration BOOS
pour ensuite retrouver une vitesse de propagation semblable à celle de la configuration sans grille g1 : OOBS. Ceci
est dû d’une part au fait que la turbulence en aval de la grille g1 est très faible et ne permet pas à la flamme BOOS
de rentrer en régime turbulent et d’autre part que le gain en surface de flamme par rapport à la flamme OOBS, dû
au plissement par les obstacles, est compensé par l’augmentation des effets de courbures qui la ralentissent, comme
mentionné précédemment.

Les flammes des deux configurations se propagent donc sensiblement à la même vitesse jusqu’à la localisation
de la grille g3. Derrière la grille g3, la turbulence qui s’est développée dans la configuration OOBS à cause de
la poussée des gaz frais par la flamme est bien supérieure à celle qu’a rencontrée la flamme de la configuration
BOOS derrière la grille g1 comme l’illustre la Figure 9.17. En effet, juste avant de frapper la grille g1, la flamme de
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FIGURE 9.15 : Surpression générée par l’explosion au cours du temps pour différents nombres de grilles dans la chambre -
(— : Expériences [29] ; - o - - o - : LES) - C3H8.

la configuration BOOS se propageait à une vitesse de l’ordre de 3 m/s tandis que dans la configuration OBBS, la
flamme se propage à une vitesse proche de 15 m/s au moment de percuter la grille g3. Par la suite, même si la flamme
de la configuration BOOS subit une légère accélération au passage de l’obstacle central dû à la restriction de passage,
la faible turbulence qu’elle rencontre ne permet pas de la faire transitionner vers un régime turbulent. À l’opposé,
la turbulence que rencontre la flamme de la configuration OOBS derrière la grille g3 provoque une transition vers
une propagation turbulente et la flamme se propage ainsi de façon turbulente jusqu’à la fin de la chambre (Fig 9.18),
atteignant ainsi une vitesse proche de 100 m/s au moment de quitter la chambre contre 72 m/s pour la flamme de
la configuration BOOS.

La Figure 9.19 montre les signaux de surpression obtenus par les LES dans les deux configurations à une grille.
Les amplitudes des surpressions observées expérimentalement [29] pour ces deux configurations sont correctement
reproduites par la LES. C’est la configuration OOBS, pour laquelle la grille est localisée loin de l’allumage (position
g3), qui génère la surpression la plus forte : 71 mbar contre 35 mbar seulement pour la configuration BOOS. Ceci
est cohérent avec les valeurs de vitesses de propagation obtenues pour ces deux configurations. La configuration
BOOS, pour laquelle la flamme ne se développe pas de façon pleinement turbulente et n’atteint ainsi que des vitesses
modérées, donne une surpression 50% plus faible que la configuration OOBS.

Il est donc intéressant de voir ici, qu’avec un même encombrement global, deux configurations peuvent générer
des surpressions très différentes. La LES reproduit ici correctement les effets de la position des grilles dans la
chambre par rapport aux observations expérimentales. Ceci explique aussi pourquoi des modélisations basées seule-
ment sur la porosité globale de la chambre ne peuvent pas donner la surpression de façon précise.

iii ) Influence du type de fuel
Un autre paramètre susceptible d’influer sur les résultats de l’explosion est le type de fuel qui compose le mélange
inflammable. Les différents fuels ont en effet des vitesses de flamme, des températures de fin de combustion, des
épaisseurs de flamme, des réponses à la courbure et à l’étirement différentes. Ce sont autant de paramètres qui vont
impacter la vitesse de propagation de la flamme lors de l’explosion et ainsi jouer sur la surpression générée. Les
explosions réalisées avec 3 fuels différents sont comparées ici : CH4-air à φ = 1, C3H8-air à φ = 1, et H2-air à
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FIGURE 9.16 : Comparaison des vitesses de propagation de la flamme en fonction de la position de la grille - C3H8 - 1 grille.

FIGURE 9.17 : Coupe 2D d’une isosurface de dégagement de chaleur (jaune) superposée à un champ de vorticité - Avant inter-
action flamme-obstacle - C3H8.

φ = 0.7. Pour rappel, les principales propriétés des mécanismes chimiques utilisés pour chacun de ces fuels ont été
données dans la Table 9.4.
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FIGURE 9.18 : Coupe 2D d’une isosurface de dégagement de chaleur (jaune) superposée à un champ de vorticité - Après inter-
action flamme-obstacle - C3H8.

La Figure 9.20 montre les vitesses de propagation obtenues par les LES avec les différents fuels dans la confi-
guration à 3 grilles BBBS. Durant toute la première partie de la propagation (jusqu’à la grille g3), les vitesses de
propagation obtenues avec le C3H8 et le CH4 sont quasiment identiques. Bien que la vitesse de flamme laminaire du
C3H8 soit supérieure à celle du CH4, les effets de la courbure sur la vitesse de consommation de la flamme sont plus
importants pour le C3H8 que pour le CH4 (LeCH

4
∼ 1 tandis que LeC

3
H

8
> 1). Ces deux effets se compensent pour

aboutir à deux flammes se propageant sensiblement à la même vitesse. Lorsque les effets de courbure deviennent
moins prépondérants, et que la flamme transitionne vers une propagation turbulente (à partir de la grille g2), la
flamme de C3H8 gagne de la vitesse par rapport à celle de CH4 pour finalement atteindre 159 m/s contre 121 m/s
à la sortie de la chambre. La flamme de H2 se propage à des vitesse très supérieures à celles de C3H8 et CH4 tout au
long de la chambre. Dès la phase laminaire, la vitesse de flamme élevée (128 m/s) ainsi que les effets de courbure
qui l’accélèrent par rapport à sa vitesse de flamme laminaire (LeH

2
< 1) induisent une vitesse de flamme très élevée

(15 m/s dès la grille g1 contre 5 m/s pour les autres fuels). La transition vers la propagation turbulente est alors
déclenchée plus tôt et de façon plus intense car la turbulence qui se développe derrière les obstacles est ainsi accrue.
La vitesse de propagation atteint ainsi 325 m/s à la sortie de la chambre pour la flamme de H2.

La Figure 9.21 montre les signaux de surpression obtenus pour les différents fuels pour des explosions dans la
configuration BBBS. L’explosion de H2, même à une richesse plus faible (φ = 0.7), génère une surpression bien
supérieure à celles de CH4 et de C3H8. Ceci est lié aux vitesses de propagation très élevées de la flamme de H2
comme il a été mis en évidence précédemment. Cette tendance est correctement reproduite par les LES par rapport
aux observations expérimentales de Masri et al. [29] même si la surpression maximale atteinte dans le calcul LES est
sensiblement inférieure aux expériences (20%). L’explosion de CH4 est celle qui génère la plus faible surpression due
à la vitesse de propagation de sa flamme qui est inférieure à celle de C3H8. La LES est donc en mesure de reproduire
l’effet du type de fuel sur la surpression générée dans la chambre.
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FIGURE 9.19 : Surpression générée par l’explosion au cours du temps en fonction de la position de la grille -
(— : Expériences [29] ; - o - - o - : LES) - C3H8 - 1 grille.
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FIGURE 9.20 : Comparaison des vitesses de propagation de la flamme pour différents types de fuel - Configuration BBBS.
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FIGURE 9.21 : Surpression générée par l’explosion au cours du temps pour différents types de fuel - (— : Expériences [29] ;
- o - - o - : LES) - BBBS.

Conclusion

Cette étude de la chambre de petite échelle de la configuration de l’Université de Sydney a globalement confirmé
que la LES pouvait être utilisée a des fins prédictives pour les études d’explosion de petite échelle.

La vitesse de propagation de la flamme est correctement reproduite pour les différentes configurations étudiées,
illustrant ainsi la capacité de la LES avec l’approche de flamme épaissie à reproduire fidèlement la propagation
laminaire (dégénérescence du modèle de combustion turbulente), ainsi que les transitions laminaire-turbulent et
turbulent-laminaire (relaminarisation). Ceci a permis d’obtenir des estimations précises des surpressions générées
pour chacune de ces configurations. Les impacts de modifications de paramètres physiques de l’explosion (nombre
et position des grilles, type de fuel) ont correctement été prédits.

Il est à noter que, contrairement aux simulations URANS, les calculs LES ont notamment permis de reproduire
le fait que même avec un encombrement global identique, deux configurations différentes peuvent aboutir à des
explosions générant des surpressions très différentes. Ceci est un point fort de la LES vis à vis du URANS.

La LES a également permis d’approfondir la compréhension des phénomènes d’explosion, de la physique qui les
dirige, et de leur bonne reproduction par les modèles utilisés, à la fois à partir d’analyses locales, d’analyses globales,
ainsi qu’à l’aide de bilans volumiques dans la chambre, ou d’une étude acoustique du signal de surpression qui a
notamment permis d’expliquer qualitativement et quantitativement l’origine des réflexions de surpression observées.
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9.2 Qualité de la LES
Comme il a été mentionné, toutes les simulations LES ont été réalisées sur le même maillage composé de 20

millions d’éléments tétraédriques d’une taille caractéristique de 0.5 mm à l’intérieur de la chambre. Lorsque l’on
réalise des simulations numériques, il est primordial d’être capable d’en estimer la qualité afin de vérifier notamment
si la résolution du maillage utilisé est adéquate. Ceci peut se faire en analysant les simulations disponibles (Sec-
tions 9.2.1 et 9.2.2) où les parties résolues et non résolues du spectre turbulent et du taux de réaction sont comparées.
Une méthode beaucoup plus radicale, et couteuse, consiste à augmenter le nombre de points du maillage et à com-
parer les prédictions des différents calculs. Dans la section 9.2.3, le calcul LES standard sur 20 millions de cellules
sera ainsi comparé à un calcul quasi DNS sur 970 millions de cellules.

9.2.1 Résolution de la turbulence

9.2.1.a) Contribution de l’énergie cinétique turbulente

Nous nous intéressons dans un premier temps à la caractérisation de la qualité de résolution de la LES en estimant
la qualité de résolution de la turbulence. Une première manière d’aborder ce sujet est d’estimer les proportions
d’énergies cinétiques turbulentes résolue kres et de sous-maille (ou modélisée) ksgs par la LES.

Pour un calcul LES, la vitesse instantanée Ui dans la direction i peut être décomposée telle que :

Ui = Ũi + u′′
i (t) =< Ũi > +Ũ ′

i + u′′
i (t) (9.22)

où Ũi est la vitesse instantanée résolue qui se décompose en une moyenne statistique < Ũi > et une fluctuation
turbulente de vitesse de grande échelle Ũ ′

i pouvant être directement résolue sur le maillage LES. Finalement, u′′
i (t)

représente la fluctuation turbulente de vitesse de petite échelle ne pouvant pas être résolue sur le maillage LES et qui
nécessite d’être modélisée.

Les énergies cinétiques turbulentes résolue kres et de sous-maille ksgs sont alors respectivement définies par :

kres =
1

2

∑

i=1,2,3

Ũ ′
i

2
et ksgs =

1

2

∑

i=1,2,3

u′′2
i (9.23)

Selon le critère de Pope [237], la LES doit résoudre au moins 80% de l’énergie cinétique turbulente totale.
L’indice de qualité LES IQk relatif à la contribution de la partie résolue de l’énergie cinétique turbulente totale ktot
peut être exprimé :

LES IQk =
kres
ktot

=
kres

kres + ksgs
(9.24)

Il est donc maintenant nécessaire de quantifier chacune des composantes de l’énergie cinétique turbulente totale.
Ceci peut être compliqué car ces termes ne sont pas tous accessibles simplement.

i ) Energie cinétique turbulente de sous-maille ksgs
L’énergie cinétique turbulente de sous-maille est obtenue à partir de la modélisation des tenseurs de Reynolds τij =

(ŨiUj − ŨiŨj) = ũ′′
i u

′′
j qui apparaissent dans l’équation de conservation des moments lors de la procédure de

filtrage appliquée pour la LES. Ces tenseurs, comme il a été décrit dans la section 4.2.1, sont représentés à l’aide
d’une viscosité de sous-maille νsgs. Dans ce contexte, l’énergie cinétique turbulente de sous-maille ksgs peut être
estimée dans nos LES à partir de la viscosité de sous-maille [152] :

ksgs =
1

(Cm∆)2
ν2sgs (9.25)
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où la constante Cm est définie comme Cm =
√
2/3A/(πK2/3

0 ). Le coefficient K0 = 1.4 correspond à un spectre
inertiel infini pour une turbulence homogène isotrope dans le cadre des hypothèses de Kolmogorov. La constante A
est évaluée à 0.44 dans le cadre de la théorie Eddy-Damped Quasi-Normal Markovian (EDQNM) [238].

ii ) Energie cinétique turbulente résolue kres
L’estimation de l’énergie cinétique turbulente résolue kres peut s’avérer plus problématique dans le contexte de
notre étude. En effet, dans le cadre d’études de régimes permanents, la moyenne statistique 〈.〉 est approximée à
l’aide d’une moyenne temporelle 〈.〉t. Les fluctuations turbulentes résolues de vitesse Ũ ′

i peuvent alors être estimées
simplement par le biais de leur RMS, en extrayant la vitesse moyenne < Ũi >t de la vitesse instantanée résolue Ũi :

RMS =

√〈
Ũ ′
i

2
〉

t

=

√〈
Ũi

2〉

t
−
〈
Ũi

〉2
t

(9.26)

Cependant, les phénomènes étudiés ici étant intrinsèquement de nature transitoire, la moyenne statistique de la vitesse
résolue < Ũi > dépend du temps. Elle se décompose en une moyenne temporelle effectivement indépendante du
temps Ũimoy =< Ũi >t et une partie liée à la fluctuation cohérente autour de cette moyenne Ũicoher qui vérifie
< Ũicoher >t= 0. Dans notre cas, cette fluctuation cohérente est liée à la moyenne statistique de la propagation de la
flamme. Afin d’obtenir les RMS des fluctuations turbulentes de vitesse résolue pour lesquelles la moyenne temporelle
ainsi que la fluctuation cohérente ont été extraites du champ de vitesse instantané résolu, un nouveau temps t∗ doit
être défini, vérifiant :

• t∗ petit devant le temps caractéristique de propagation de la flamme de façon à ce que la fluctuation cohérente
Ũicoher puisse être considérée constante durant t∗.

• t∗ grand devant le temps caractéristique des fluctuations turbulentes tturb de façon à ce que < Ũ ′
i >t∗= 0.

Ces hypothèses permettent alors d’exprimer les RMS des fluctuations turbulentes de vitesse résolue :

RMSt∗ =

√〈
Ũ ′
i

2
〉

t∗

=

√〈
Ũi

2〉

t∗
−
〈
Ũi

〉2
t∗

(9.27)

La définition d’une procédure de moyenne temporelle s’avère donc plus complexe et moins rigoureuse que pour
un écoulement stationnaire mais elle permet d’obtenir un ordre de grandeur de kres. Afin d’étudier la qualité de
LES de configurations d’explosion similaires, Di Sarli et al. [56] ont appliqué cette procédure en considérant un
temps t∗ = 0.1 ms. Cet ordre de grandeur semble permettre de respecter les hypothèses énoncées précédemment
: t∗ est suffisamment faible pour permettre de minimiser les variations du champ moyen dues à l’aspect transitoire
du phénomène, tout en étant a priori suffisamment élevé pour que l’échantillonnage temporel des données permette
d’obtenir des moyennes significatives. Cet intervalle de temps est également de l’ordre de celui choisi par l’Université
de Sydney (0.25 ms) pour calculer expérimentalement des moyennes glissantes sur la configuration d’explosion
étudiée ici [60].

iii ) Résultats
La Figure 9.22 montre les quantités d’énergies cinétiques turbulentes résolue kres (haut) et modélisée ksgs (bas) au
moment où la flamme s’enroule autour de l’obstacle principal. Les deux quantités sont localisées en grande partie
dans des zones similaires, ce qui est attendu. Dans les zones les plus turbulentes, i.e. derrière la troisième grille et
autour de l’obstacle central, le niveau de quantité d’énergie cinétique turbulente résolue est 10 fois supérieur à celui
de sous-maille. Cependant, il est à noter le fort niveau d’énergie turbulente de sous-maille présent proche des parois,
notamment vers la sortie de la chambre. Ceci est dû au fait que les mailles sont progressivement déraffinées vers la
sortie de la chambre. Le modèle de turbulence de sous-maille applique alors une quantité non négligeable de viscosité
de sous-maille dans les zones de cisaillement en proche paroi.

La Figure 9.23 (haut) montre un champ de l’indice de qualité LES IQk (Eq. 9.24) durant la propagation de la
flamme, sur une coupe dans le plan médian de la chambre. La Figure 9.23 (bas) montre les mêmes résultats mais
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9.2. Qualité de la LES

FIGURE 9.22 : Estimation des quantités d’énergies cinétiques turbulentes résolue (haut) et de sous-maille (bas) - Configuration
BBBS - C3H8.

le critère LES IQk a été moyenné par tranche suivant l’axe de la chambre. La quantité d’énergie cinétique totale
moyennée par tranche est également tracée sur la Figure 9.23 (bas). Tout d’abord, si l’on regarde localement dans
la chambre, la qualité du calcul LES est globalement correcte dans les zones d’intérêt critique, (i.e. autour de la
flamme), avec des valeurs de LES IQk proches de 100%. Proche des parois, comme il a été dit, le modèle de
turbulence applique un niveau non-négligeable de viscosité de sous-maille dû à la dégradation de la résolution du
maillage. Cependant, dans ces zones, le niveau d’énergie turbulente résolue reste très faible soit car l’écoulement est
toujours laminaire (début de la chambre), soit car l’intensité turbulente a commencé à décroitre (fin de la chambre),
comme en atteste la courbe d’évolution spatiale de l’énergie cinétique turbulente totale sur la Figure 9.23 (bas). Au
final, il est important de noter que la majorité de l’énergie cinétique turbulente totale dans la chambre est localisée
autour de l’obstacle central, à x = 12 cm. À cet endroit, l’indice LES IQk global par tranche avoisine les 80%
et satisfait donc le critère de Pope. La résolution globale dans le reste de la chambre reste très correcte: dans la
première partie de la chambre (avant la 3ème grille) le LES IQk moyen est de l’ordre de 70%. L’indice décroit
ensuite dans la 2ème partie de la chambre (après la flamme) au fur et à mesure de l’augmentation progressive de la
taille de maille, pour finalement atteindre 50% à la sortie de la chambre.

9.2.1.b) Indices de qualité de LES supplémentaires

Celik et al. [239] ont proposé d’autres indices de qualité permettant de caractériser la résolution des LES:
• l’indice de qualité relatif au ratio de viscosités :

LES IQν =
1

1 + αν

(
νsgs+νlam

νlam

)n (9.28)
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FIGURE 9.23 : Haut : Contribution relative de la partie résolue de l’énergie cinétique turbulente. Coupe transverse le long de la
chambre. Bas : Energie cinétique turbulente totale et indices de qualité. Moyennes par tranche suivant l’axe de la
chambre - Configuration BBBS - C3H8.

qui permet de comparer les contributions relatives entre la viscosité laminaire νlam et la viscosité de sous-
maille ;

• l’indice de qualité relatif à la résolution du maillage par rapport à l’échelle de Kolmogorov:

LES IQη =
1

1 + αη

(
∆
η

)m (9.29)

qui permet de comparer le rapport entre l’échelle de Kolmogorov et la taille de maille.
Dans ces deux formulations, αν = αη = 0.05, m = 0.5, et n = 0.53. Ces constantes ont été calibrée par Celik et
al. [239] à l’aide de DNS et les auteurs conseillent de garder ces constantes en première approximation. ∆ est la
taille de maille et η est l’échelle de Kolmogorov qui peut être estimée de la façon suivante:

η =

(
ν3lam
ε

)1/4

(9.30)

où ε est le taux de dissipation. En considérant que la dissipation moléculaire est négligeable devant la dissipation
turbulente, le taux de dissipation turbulent total peut s’écrire à partir d’un taux de dissipation de sous-maille :

ε =
k3/2sgs

∆
(9.31)

où ksgs est obtenu selon l’équation 9.25.
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La Figure 9.24 montre les champs des différents indices de qualité sur une coupe dans le plan médian de
la chambre (haut) ainsi que leur moyenne par tranche le long de l’axe de la chambre (bas). Les deux nouveaux
indices LES IQν et LES IQη présentent des comportements similaires. Leur valeurs sont supérieures à celles
obtenues par l’indice LES IQk et restent globalement par tranche supérieures à 80%. Localement, LES IQν

présente les mêmes caractéristiques aux murs que LES IQk, à savoir un niveau de résolution plus faible à cause
du déraffinement progressif du maillage vers la sortie de la chambre. L’indice LES IQη présente au contraire
un comportement plus homogène car il ne dépend directement que de ksgs. Il est par conséquent moins sensible
au fait que les quantités résolues et modélisées puissent être localisées dans des zones différentes (c’est ce qui
entraine généralement de fortes disparités de distribution de l’indice de qualité, comme c’est le cas pour LES IQk

notamment). D’un point de vue plus pragmatique, les indices LES IQν et LES IQη sont les plus pratiques à
calculer et les plus fiables. En effet, ils ne nécessitent notamment pas de calculer les RMS de vitesses pour estimer
l’énergie cinétique turbulente résolue, qui est un point sensible de notre estimation du fait du caractère transitoire de
notre configuration.

Finalement, ces résultats permettent également de caractériser la turbulence de la configuration d’explosion dans
cette chambre de petite échelle. À l’instant considéré (lors duquel la turbulence est globalement représentative de
la configuration étudiée) le taux de dissipation turbulent total estimé à partir de l’énergie cinétique turbulente de
sous-maille selon l’Equation 9.31 est de l’ordre ε = 10000 m2/s3. Cette valeur est estimée entre x = 8 cm et
x = 25 cm afin de ne pas inclure les zones laminaires susceptibles de fausser l’estimation. La dissipation turbulente
et l’énergie cinétique turbulente totale (également estimée entre x = 8 cm et x = 25 cm) donnent une estimation
de l’échelle intégrale de turbulence lt = k3/2sgs/ε = 5.8 mm. Ceci est de l’ordre de grandeur de l’espacement des
barreaux composants les grilles (5 mm) et semble par conséquent cohérent. Le taux de dissipation turbulente permet
également d’estimer l’échelle de Kolmogorov η selon l’Equation 9.30 : η = (ν3/ε)1/4 = 35 µm. À titre indicatif,
les différentes échelles de longueur caractéristiques de la combustion et de la turbulence sont comparées à la taille
de maille du maillage LES dans la Table 9.8.

Nombre de Cellules : 20.106

∆ [mm] : 0.5 mm

lt/∆ : 11.6

∆/η : 14.3

δ0L/∆ : 0.68

TABLE 9.8 : Paramètres de résolution des calculs LES.

9.2.2 Résolution de la combustion

La contribution respective des quantités résolues et modélisées du taux de combustion est un second indicateur
de la qualité de la LES. La figure 9.25 montre la contribution de la partie résolue, définie comme le ratio entre le taux
de réaction résolu ω̇res et le taux de réaction total ω̇tot, au moment où la flamme interagit avec l’obstacle central:

LES IQcomb =
ω̇res

ω̇tot
= 1−

ω̇sgs

ω̇tot
(9.32)

où ω̇sgs est le taux de réaction de sous-maille. Ces valeurs peuvent être reconstruites à partir de la fonction d’efficacité
E :

ω̇tot = Eω̇res =
E

E − 1
ω̇sgs (9.33)

D’une part, dans les zones où l’écoulement est laminaire (proche de la base de la chambre, avant la 2ème grille), le
plissement de la flamme est totalement résolu sur les noeuds du maillages et la contribution du modèle de sous-maille
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FIGURE 9.24 : Comparaison des différents indices de qualité de LES. Haut : coupe transverse le long de la chambre. Bas :
moyenne par tranche suivant l’axe de la chambre - Configuration BBBS - C3H8.

est proche de 0%. D’autre part, dans les zones où la flamme est complètement turbulente, typiquement après la 3ème

grille (endroit où nous avons vu que l’énergie cinétique turbulente était maximale), la contribution résolue du taux
de réaction n’atteint que 25% du taux de réaction total. Comme nous avons vu grâce aux indices de qualité liés à
la turbulence, cette zone correspond également à la zone où la turbulence est quasiment totalement résolue, ce qui
permet de mettre le modèle de combustion turbulente dans les meilleures conditions pour reproduire le plissement
de sous-maille. Pour la configuration à 3 grilles étudiée ici, la contribution moyenne du taux de réaction résolu est
de 54%. Ceci souligne la grande importance du modèle de combustion pour ce genre de simulation, comme cela
a déjà été montré par Di Sarli et al. [56, 57], même si les conditions sont ici très favorables à la LES (maillage
bien raffiné et épaisseur de flamme laminaire relativement large comparée à d’autres fuels ou d’autres conditions
thermodynamiques).
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FIGURE 9.25 : Contribution résolue du taux de combustion total LES IQcomb selon l’Equation 9.32. Haut: coupe longitudinale
au centre de la chambre. Bas: intégrale par bande dans la direction de l’axe de la chambre - Configuration BBBS
- C3H8.

Les valeurs que prennent la fonction d’efficacité E et le facteur d’épaississement F moyennés sur le front de
flamme pour les différentes simulations réalisées sont reportées dans la Table 9.9. Ces valeurs sont calculées au
moment où la flamme s’enroule autour de l’obstacle central, i.e. quand la flamme est pleinement turbulente. Ceci
signifie que ces valeurs représentent les valeurs maximales obtenues dans les simulations. Lorsque l’on passe du CH4
au C3H8, puis au H2, le facteur d’épaississement global de la flamme augmente en même temps que l’épaisseur de
flamme laminaire décroı̂t. Le facteur d’efficacité augmente également entre le CH4 et le C3H8, puis le H2. En effet,
lorsque la vitesse de flamme laminaire du mélange augmente, la propagation de la flamme à travers les obstacles
génère plus de structures turbulentes, qui interagissent avec la flamme et la rendent encore plus rapide et plus plissée.
La contribution du modèle de combustion de sous-maille augmente par conséquent lorsque l’on passe du CH4 au
C3H8, puis au H2. Finalement, comme l’on peut l’attendre, lorsque l’on augmente le nombre de grilles, le niveau de
turbulence est augmenté, ainsi que le facteur d’efficacité. 1

E
donne la valeur de la contribution relative moyenne dans

la flamme du taux de réaction résolu.

Epaississement F Efficacité E indice LES IQcomb

OOBS OBBS BBBS OOBS OBBS BBBS OOBS OBBS BBBS
CH4 / / 5,9 / / 1,78 / / 56 %
C3H8 7,2 7,2 7,2 1,38 1,67 1,84 72 % 60 % 54 %
H2 / / 21,5 / / 1,94 / / 52%

TABLE 9.9 : Valeurs moyennes des facteurs d’épaississement, d’efficacité et de l’indice de résolution LES IQcomb dans le front
de flamme.
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9.2.3 Dépendance au maillage et comparaison DNS/LES

Jusqu’à présent les résultats LES des différentes configurations n’ont été validés qu’à l’aide de comparaisons avec
les résultats expérimentaux portant sur des grandeurs macroscopiques (forme, position et vitesse de flamme, signal de
surpression). Même si le panel de tests effectués est très complet compte tenu des travaux généralement réalisés sur
ce type de configuration qui se focalisent la plupart du temps soit sur une seule configuration géométrique [56, 28]
soit sur un seul fuel [61, 60], ce faible niveau d’information expérimentale ne permet pas de validation fine de la
LES.

Dans cette optique, la solution peut alors être de réaliser une “expérience numérique” à l’aide d’une Simulation
Numérique Directe pour laquelle toute la physique de l’écoulement est résolue. Ceci permettra ainsi de comparer
fidèlement les termes résolus et modélisés des différents aspects physiques des explosions simulées en LES, aux
mêmes quantités explicitement résolues en DNS.

Les dimensions relativement faibles de la chambre de combustion de l’Université de Sydney la rendent idéale pour
ce test : la chambre est suffisamment petite pour qu’une étude DNS soit envisageable, mais elle reste représentative
des phénomènes observés dans les explosions de gaz sur géométrie réelle et permet ainsi d’extrapoler les résultats
obtenus au cadre général d’application des modèles LES pour les études industrielles.

Une DNS d’une explosion dans la configuration de l’Université de Sydney OOBS a ainsi été mise en place et
réalisée grâce à une allocation INCITE 1, constituant alors la plus grosse simulation réalisée à l’heure actuelle avec
le code AVBP. C’est aussi un test d’indépendance au maillage de la LES puisque les mêmes options que sur le cas
standard resteront actives sur le maillage fin. Ce calcul remplit donc deux fonctions : aller vers la DNS et tester la
dépendance au maillage de la LES. Comme le montre la Figure 9.26, comparer deux calcul LES (1 et 2 par exemple)
permet de vérifier l’indépendance au maillage du résultat LES. Ici, nous essayons d’aller plus loin en comparant
un calcul LES comme 1 à un calcul quasi DNS comme 3. L’objectif est alors de montrer (1) que les LES sont
suffisamment résolues pour être indépendantes du maillage et (2) que les modèles employés sont assez bons pour
que les LES tendent vers le résultat exact, c’est à dire la DNS.

FIGURE 9.26 : Diagramme illustratif de la convergence en maillage de la méthode LES.

9.2.3.a) Paramètres numériques

La principale difficulté de la DNS provient de la large gamme d’échelles nécessitant d’être résolues. D’une part,
les grandes structures liées à l’écoulement macroscopique à l’échelle de la géométrie doivent être reproduites, et
d’autre part, les plus petites structures turbulentes liées à l’échelle de Kolmogorov et à la zone réactive doivent

1. INCITE Leadership Computing. http://www.doeleadershipcomputing.org/
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également être résolues. Le maillage DNS utilisé, présenté et comparé au maillage LES sur la Figure 9.27, est
composé de près d’un milliard de cellules avec une résolution ∆DNS = 136 µm.

FIGURE 9.27 : Coupe longitudinale des maillages LES et DNS pour la configuration OOBS - C3H8.

La Table 9.10 compare les résolutions des calculs LES et DNS aux différentes échelles de longueur ca-
ractéristiques de la combustion et de la turbulence. L’estimation de l’échelle de Kolmogorov η faite précédemment
à l’aide des résultats LES suggère que l’appelation “DNS” est ici peut-être abusive et que le terme de “LES très
résolue” serait certainement plus juste. Cependant, afin de facilement différencier les différents cas de calculs, nous
conserverons cette appellation par la suite.

Nombre de Cellules: 20.106 973.106

∆ [mm] : 500 µm 136 µm

lt/∆ : 11.6 42.6

∆/η : 14.3 3.9

δ0L/∆ : 0.68 2.5

TABLE 9.10 : Comparaison des paramètres de résolution des calculs LES et DNS

Malgré la haute résolution de ce calcul DNS, il est donc nécessaire d’activer les modèles de sous-maille, ne
serait-ce que pour vérifier que leur part par rapport aux quantités explicitement résolues reste modérée:

• Même si l’épaisseur thermique de la flamme est supérieure à la taille de maille DNS, il reste néanmoins souhai-
table d’activer le modèle de flamme épaissie afin d’assurer que le taux de réaction soit correctement résolu sur
au minimum 5 points, permettant ainsi de résoudre le gradient de température sur plus de 10 points. La valeur
du facteur d’épaississement appliqué est de l’ordre de F = 2.

• Le modèle d’efficacité qui permet de prendre en compte la perte de plissement due à l’opération
d’épaississement est par conséquent également activé. Le modèle de Colin [207] est utilisé (identique au cal-
culs LES). Une attention particulière sera portée à l’activation de la fonction d’efficacité qui est supposée rester
modérée.

• Compte tenu de la résolution du maillage par rapport à l’échelle de Kolmogorov, le modèle de turbulence de
sous-maille doit également être activé. Le modèle WALE [154] est utilisé (identique au calcul LES).

Le reste des paramètres numériques est identique au calcul LES :
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• Des conditions limites caractéristiques de Navier-Stokes (NSCBC) [227] de type sortie non-réfléchissante sont
utilisées à la sortie du plenum et des conditions de murs adiabatiques non-glissants sont appliquées sur les
parois des obstacles et de la chambre.

• Les simulations ont été réalisées avec le schéma numérique convectif de type élément fini du 3ème ordre en
temps et en espace TTGC [240].

• La chimie est reproduite à l’aide du même mécanisme réduit C3H8-air que les calculs LES.
• Le modèle de transport réaliste adapté à l’épaississement présenté dans la Section 8 a été utilisé.
• De façon à s’affranchir de la modélisation des phénomènes complexes intervenant dans la phase d’allumage,

les calculs ont été initialisés par une petite sphère de gaz brûlés (rayon 1 cm).

Le calcul DNS a été réalisé sur 32768 coeurs du BlueGene/P Intrepid de l’ALCF 2 et a nécessité 20 millions
d’heures CPU obtenues grâce à l’allocation INCITE.

9.2.3.b) Performances massivement parallèles

La réalisation d’une simulation de taille si importante passe nécessairement par une grande efficacité parallèle du
code utilisé. Un fort intérêt doit ainsi être accordé à deux facteurs en particulier:

• l’homogénéité de la répartition de l’utilisation mémoire entre les processeurs ;
• la scalabilité sur un grand nombre de processeurs.

L’architecture parallèle de la version V6.2 du code AVBP utilisée jusqu’à présent est organisée avec un processeur
MASTER et des processeurs SLAVES qui se partagent les tâches de la façon suivante:

• Le processeur MASTER est responsable :
(1) de la lecture des données d’entrée (maillage, solution initiale) ;
(2) du partitionnement de ces maillage et solution initiale (METIS) ;
(3) de la distribution aux autres processeurs SLAVES des données d’entrée partitionnées ;
(4) de la réalisation des tâches de sa partition (résolution équations Navier-Stokes) ;
(5) de la récupération des partitions de résultats auprès des SLAVES ;
(6) de l’écriture des fichiers des solutions reconcaténés.

• Les processeurs SLAVES sont seulement responsables :
(3’) de la réception de leur partition de donnée d’entrée depuis le MASTER ;
(4) de la réalisation des tâches de sa partition (résolution équations Navier-Stokes) ;
(5’) de l’envoi de leur partition de résultats au MASTER.

Le premier point, concernant l’homogénéité de l’utilisation mémoire entre les processeurs, est un point cru-
cial pour la réalisation du calcul puisqu’un dépassement de la mémoire disponible sur le calculateur entraine
systématiquement l’arrêt du calcul. Ce point est d’autant plus crucial que les machines de type BlueGene/P comme
celle de l’ALCF utilisée pour réaliser le calcul DNS, ne disposent que d’une mémoire par processeur relativement
faible (512 Mo) en comparaison à d’autres types de calculateur. Il est donc primordial d’une part de limiter le besoin
en mémoire pour chaque processeur de façon générale, et d’autre part d’homogénéiser l’utilisation de la mémoire
entre les différents processeurs.
La Figure 9.28 montre l’utilisation mémoire (mémoire “heap” seulement), obtenue avec le logiciel Valgrind, au cours
d’une simulation réalisée sur un cas-test de plus faible dimension (maillage de 1964408 noeuds, calcul réalisé sur 24
processeurs). La lecture et le partitionnement des données d’entrée par le processeur MASTER entrainent une forte
consommation mémoire (∼ 800 Mo) par ce processeur au cours des phases (1) et (2), notamment car le maillage
complet doit être chargé en mémoire pour être partitionné. La mémoire utilisée pour ces tâches n’est par ailleurs
pas totalement désallouée avant de commencer la phase de calcul et ne redescend qu’à 250 Mo (cette mémoire est
occupée par des vecteurs qui seront par la suite nécessaires aux opérations (5) et (6)). Lors de la phase de calcul
à proprement parler, la mémoire des SLAVES et du MASTER augmente. Celle du MASTER, qui n’avait pas été to-

2. Argonne Leadership Computing Facility. https://www.alcf.anl.gov/
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talement désallouée après la phase de lecture et partionnement monte jusqu’à plus de 1 Go tandis que la mémoire
consommée par les SLAVES est de l’ordre de 400 Mo .Ce pic de consommation du processeur MASTER ne permet
pas à cette version du code de réaliser le calcul sur 1 milliard de cellules sur le BlueGene/P de l’ALCF pour cause de
saturation mémoire.

FIGURE 9.28 : Utilisation mémoire du processeur MASTER et d’un processeur SLAVE pour un cas-test simplifié réalisé sur 24 pro-
cesseurs avec la version V6.2 du code AVBP. L’avancement représenté en abscisse ne correspond pas ici à un avan-
cement en temps (physique ou CPU) mais à un avancement en nombre d’opérations d’allocations/désallocations
mémoire.

Il a donc été nécessaire d’utiliser la version V7.0 du code AVBP, actuellement en cours de développement, dont la
principale modification réside dans sa nouvelle structure de type SLAVES uniquement : tous les processeurs effectuent
ici exactement les mêmes tâches, de manière totalement parallèle. À l’initialisation du calcul, chaque processeur lit
seulement une partie du maillage. Le partitionnement est ensuite effectué de façon parallèle. À aucun moment le
maillage complet n’est localisé sur un seul processeur. Ceci permet ainsi de limiter la mémoire utilisée sur chaque
processeur lors de la phase de lecture et de partitionnement. L’écriture de solutions est également réalisée de façon
parallèle. L’architecture parallèle de la version V7.0 du code AVBP est organisée de façon à ce que chaque processeur
réalise les tâches suivantes:

• (1”) lecture d’une partition d’inputs (maillage, solution initiale) ;
• (2”) communication inter-processeur pour réaliser le partitionnement optimal (parMETIS) ;
• (4) réalisation des tâches de sa partition (résolution équations Navier-Stokes) ;
• (6”) écriture de sa partition de solutions.

L’utilisation mémoire d’un processeur quelconque pour le même cas-test de faible dimension que précédemment est
illustrée sur la Figure 9.29. La mémoire utilisée lors de la phase initiale de lecture et de partitionnement ne dépasse
pas 250 Mo pour chaque processeur au lieu des 800 Mo utilisés avec la version V6.2. Finalement même lors de la
phase de calcul, l’utilisation mémoire est inférieure à celle observée sur les SLAVES de la version V6.2. À titre de
comparaison la mémoire maximale atteinte sur chaque processeur au cours du calcul est représentée sur la Figure 9.30
pour les versions V6.2 et V7.0. La consommation mémoire maximale atteinte sur l’ensemble des processeurs avec
la version V7.0 ne dépasse pas 381 Mo alors qu’elle atteignait 1 Go avec la version V6.2. Avec cette architecture
“FULL SLAVES”, on peut à priori faire tourner un calcul de n’importe quelle taille. Il suffit d’augmenter le nombre
de processeurs puisque la consommation mémoire de chaque processeur est égale à la consommation mémoire totale
divisée par le nombre de processeur. Ceci ne fonctionne pas avec l’architecture “MASTER/SLAVES” pour laquelle
on ne descendra jamais en dessous de la mémoire nécessaire au chargement du maillage complet, quelque soit le
nombre de processeurs.
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FIGURE 9.29 : Utilisation mémoire d’un processeur pour un cas-test simplifié réalisé sur 24 processeurs avec la version V7.0 du
code AVBP.
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FIGURE 9.30 : Mémoire maximale utilisée par chaque processeur au cours du calcul sur le cas-test simplifié réalisé sur 24
processeurs - Comparaison entre les versions V6.2 et V7.0 du code AVBP .

Le second point d’amélioration indispensable concernait la scalabilité du code. Ceci est rendu possible grâce à
l’architecture parallèle détaillée plus tôt. Si le partitionnement est effectué de façon efficace :

• répartition homogène du nombre d’éléments par sous-domaine (i.e. par processeur) pour limiter les
déséquilibres et les temps d’attentes,

• et minimisation des frontières inter-domaines pour limiter les communications,
il n’y a en théorie aucune limite à la scalabilité à partir du moment où le problème considéré est assez gros. En
effet, les processeurs doivent chacun avoir une quantité de tâches à réaliser suffisamment grande afin que le temps
de communication inter-processeur soit rendu négligeable devant le temps attribué à la réalisation de ces tâches. Un
algorithme de partitionnement de type parMETIS est utilisé pour découper le maillage en plusieurs tâches à distribuer
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aux différents processeurs. De plus, comme il a été dit auparavant, avec l’architecture “FULL SLAVES” les phases
de lecture des données d’entrée, de leur partitionnement, et de l’écriture des solutions sont également effectuées de
façon parallèle. Ainsi, même lorsque la réalisation de ces tâches n’est plus négligeable devant le temps de calcul, la
scalabilité du code est conservée, ce qui n’était pas le cas pour l’architecture “MASTER/SLAVES”.
La Figure 9.31 montre la scalabilité forte (taille de problème fixe) d’AVBP, réalisée sur le maillage DNS de 1 milliard
d’éléments. La scalabilité du code a été étendue jusqu’à 131072 tâches où le code présente une efficacité de 75%.

FIGURE 9.31 : Scalabilité forte du code AVBP V7.0 réalisée sur le BlueGene/P Intrepid de l’ANCF sur le maillage de type DNS
de 1 milliard d’éléments.

9.2.3.c) Résultats

Nous pouvons maintenant nous focaliser sur les résultats obtenus pour le calcul DNS de la configuration d’ex-
plosion dans la chambre semi-confinée avec 1 grille de l’Université de Sydney.

i ) Structure/forme de flamme
Les Figures 9.32 et 9.33 montrent les structures turbulentes générées par la flamme au cours de sa propagation
obtenues avec les calculs LES (Fig. 9.32) et DNS (Fig. 9.33) à l’aide de coupes 2D au centre de la chambre. La surface
de flamme en 3 dimensions est illustrée sur la Figure 9.34. Si la LES permet de capter les principales structures
turbulentes de l’écoulement, la DNS est capable de reproduire finement les plus petites structures turbulentes, à la
fois en termes de vitesse de l’écoulement, mais également en termes de surface de flamme. Les tourbillons de sillage
générés derrière la grille par la poussée des gaz frais générée par la flamme sont par exemple parfaitement résolus en
DNS (deux premières images de la Figure 9.33) tandis qu’ils sont plus diffus sur les résultats LES (Fig. 9.32). Ceci
illustre l’opération de filtrage appliquée par la méthode LES par rapport au calcul DNS. Cependant, la structure et la
forme de la flamme ne sont globalement pas changées et on retrouve les mêmes caractéristiques de propagation tout
au long de la simulation en LES et en DNS.

ii ) Vitesse et Position de la flamme
Si la résolution explicite par la DNS d’une grande partie des échelles turbulentes de l’écoulement fait potentiellement
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FIGURE 9.32 : Superposition d’iso-lignes de dégagement de chaleur (jaunes) sur une coupe 2D du champs de vorticité au centre
de la chambre à t = 9.3, 10.8, 11.9, 12.8 et 13.5 ms - Configuration OOBS - C3H8 - LES.
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FIGURE 9.33 : Superposition d’iso-lignes de dégagement de chaleur (jaunes) sur une coupe 2D du champs de vorticité au centre
de la chambre à t = 9.3, 10.8, 11.9, 12.8 et 13.5 ms - Configuration OOBS - C3H8 - DNS.
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FIGURE 9.34 : Comparaison LES-DNS des surfaces de flamme résolues (iso-contour de température) après l’interaction flamme-
obstacle - Configuration OOBS - C3H8.

de cette méthode une référence, il reste néanmoins nécessaire de valider les résultats obtenus par rapport aux résultats
expérimentaux.

La Figure 9.35 compare quantitativement les résultats obtenus avec la DNS aux résultats LES et expérimentaux.
La Figure 9.35-gauche montre l’évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. La
vitesse de propagation de la flamme est fidèlement reproduite par la DNS à la fois durant la phase laminaire (avant
l’interaction flamme/obstacle) ainsi que durant la phase turbulente. Même si la flamme DNS semble légèrement plus
rapide que les expériences durant la phase turbulente, comme il a été dit lors de l’étude LES de cette configuration, la
résolution temporelle de la caméra permettant d’extraire expérimentalement la position et la vitesse de la flamme ne
permet pas d’être très précis sur l’estimation de cette grandeur lorsque la flamme est très rapide. Ceci est typiquement
l’exemple de situations lors desquelles la DNS peut suppléer les expériences et servir de résultat de référence. Il
apparait ici que les résultats LES réalisés sur le maillage de 20 millions d’éléments sont très semblables aux résultats
DNS. La vitesse de propagation durant les phases laminaire et turbulente est quasiment identique. On peut noter
de légères fluctuations de vitesse lors du passage des obstacles par la flamme dans la DNS. Ces fluctuations sont
dues à des petites poches de gaz brûlés arrachées à la flamme par l’écoulement turbulent. Ces poches de gaz brûlés
perturbent la mesure de la position de la flamme qui est repérée par les zones de température supérieure à 1500 K . Le
phénomène d’arrachage de ces poches est de trop petite échelle pour être reproduit par la LES qui ne présente donc
pas ces fluctuations de vitesse (Fig. 9.32 et 9.33). Il est par ailleurs de trop haute fréquence par rapport à la fréquence
d’acquisition des caméras utilisées expérimentalement pour pouvoir être visible sur les signaux expérimentaux.

La Figure 9.35-droite montre finalement l’évolution au cours du temps de la surpression générée par l’explosion
pour la DNS et la LES. Le signal de surpression DNS est bien inclus dans l’enveloppe expérimentale. La surpres-
sion maximale atteinte ainsi que l’allure du signal sont finement reproduites par la DNS ainsi que les réflexions
acoustiques qui apparaissent après le pic de surpression. De façon similaire à ce qui a été observé pour la vitesse de
propagation, les résultats DNS sont très semblables à ceux obtenus par la LES.

iii ) Validation de la prédiction des termes de sous-maille LES par la DNS
Dans le cadre général, les modèles LES de sous-maille concernent deux grandeurs :

• le tenseur des contraintes ;
• le plissement turbulent de la flamme.

L’idée lors d’une validation d’une LES à l’aide d’une DNS est de comparer les quantités totales (résolues+sous-
maille) obtenues pour chaque approche. Ainsi la partie modélisée par la LES doit permettre de compenser la partie
qui a été filtrée par cette approche, et qui n’est donc plus résolue, afin de récupérer la quantité totale qui est résolue
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FIGURE 9.35 : Gauche : Evolution de la vitesse de propagation de la flamme au cours de sa propagation. Droite : Évolution au
cours du temps de la surpression générée par l’explosion. - Comparaison des résultats LES et DNS - Configuration
OOBS - C3H8.

par la DNS.

Nous nous concentrons ici sur le plissement turbulent de la flamme. Idéalement, la DNS peut être utilisée afin
de développer des modèles LES en la filtrant explicitement à différentes échelles, à posteriori. Ainsi une fonction
d’efficacité Ξ∆ pourrait être extraite, en suivant les travaux de Moureau et al. [149], à l’aide d’une opération de
filtrage à différentes échelles ∆, notée

︷︸︸︷
• :

Ξ∆ =
︷ ︸︸ ︷
W (q∆DNS ) /W (

︷ ︸︸ ︷
q∆DNS) (9.34)

oùW (q∆DNS) désigne le terme source de combustion estimé à partir des variables q∆DNS résolues à l’échelle∆DNS .
Cependant, cette estimation soulève plusieurs difficultés liées, d’une part, à l’implémentation d’un filtrage sur un
maillage non structuré (réalisé à partir d’un produit de convolution), ainsi que d’autre part, à l’estimation de la taille
de filtre équivalent au filtre LES qui n’est pas triviale pour l’approche de flamme épaissie (voir Section 9.4). Il est
également à noter que la DNS réalisée utilise toujours une fonction d’efficacité à l’échelle ∆DNS , ce qui complique
le problème en obligeant à manipuler des combinaisons de filtres dont les tailles sont à estimer. Finalement, le
développement d’une nouvelle fonction d’efficacité dépasse le cadre de notre étude qui avait initialement pour but de
vérifier que les modèles de sous-maille utilisés dans les LES réalisées jusqu’à présent reproduisaient correctement
les phénomènes filtrés.

La vérification de la bonne reproduction des phénomènes filtrés par les modèles LES par rapport aux résultats
DNS peut être faite directement, sans filtrage, en comparant les taux de combustion totaux (sous-maille+résolu)
intégrés dans la chambre. Nous voulons ainsi vérifier en comparant les résultats LES et DNS que nous avons bien :

∫

Vtot

Ξ∆LESW (q∆LES)dV =

∫

Vtot

Ξ∆DNSW (q∆DNS )dV (9.35)

pour les taux de combustion totaux tandis que
∫

Vtot

W (q∆LES )dV <

∫

Vtot

W (q∆DNS )dV (9.36)

pour les taux de combustion résolus. Vtot représente ici le volume de la chambre de combustion. Pour plus de
clarté les taux de combustion résolus

∫
Vtot

W (q∆)dV seront dénotés pas ω̇res et les taux de combustion totaux
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∫
Vtot

Ξ∆W (q∆)dV par ω̇tot, comme cela a été fait précédemment dans la section 9.1.3. La Figure 9.36 compare
l’évolution des taux de combustion résolus et totaux obtenus pour la LES et la DNS au cours de la propagation de la
flamme dans la chambre à 1 grille OOBS.
Lors de la phase laminaire (avant l’interaction flamme/obstacle) les taux de combustion sont intégralement résolus
pour les deux méthodes (ω̇tot=ω̇res) qui prédisent la même quantité de taux de combustion.
Durant la phase turbulente (après l’interaction flamme/obstacle), le taux de combustion est quasi-totalement résolu
pour la DNS (ω̇DNS

tot = ω̇DNS
res ) tandis que pour la LES, une partie importante du taux de combustion est due aux

termes de sous-maille (ω̇LES
tot > ω̇LES

res ). Par conséquent, comme attendu, le taux de combustion résolu en DNS
est bien supérieur à celui résolu en LES (ω̇DNS

res > ω̇LES
res ). Finalement, le point crucial de cette étude concerne la

comparaison des taux de combustion totaux entre les deux méthodes : il apparait ici que la LES permet de correcte-
ment reproduire le taux de combustion total estimé par la DNS. Ceci atteste de la capacité du modèle de combustion
de sous-maille à reproduire l’interaction flamme-turbulence pour la gamme de tourbillons filtrés. C’est ce qui per-
met alors à la LES d’estimer correctement la vitesse de propagation de la flamme et de prédire avec précision la
surpression générée par la déflagration, comme nous l’avons vu jusqu’à présent.
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FIGURE 9.36 : Évolution des taux de réaction résolus et totaux en fonction de la position de flamme pour les calculs LES et DNS
- Configuration OOBS - C3H8.

Conclusion

La DNS de l’expérience de déflagration en chambre confinée de l’Université de Sydney réalisée sur la chambre à
1 grille avec du C3H8 a montré que les quantités critiques liées aux explosions pouvaient être prédites avec précision
grâce à cette méthode pour laquelle la quasi-totalité des structures turbulentes sont résolues.

Ces résultats ont ensuite permis d’approfondir la validation des calculs LES en montrant que les structures
turbulentes filtrées par cette approche sont correctement reproduites par les modèles LES de sous-maille en les
comparant aux quantités obtenues en DNS.

Finalement, au delà des considérations physiques que ces résultats ont apportées, le calcul DNS a permis de
montrer la capacité du code AVBP à simuler des écoulement réactifs turbulents sur des maillages de l’ordre du
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milliard de cellules en exploitant les propriétés parallèles du code AVBP. Cette propriété sera précieuse pour l’avenir
afin d’exploiter au maximum les ressources informatiques qui deviennent disponibles et de pouvoir calculer des
configurations plus grandes que celle de l’Université de Sydney.

Il est à noter que ces résultats ont été obtenus tardivement dans cette thèse, ce qui a limité l’exploitation de cette
base de donnée unique (jamais un calcul “DNS” n’a été fait auparavant pour ce genre de configuration d’explosion).
Leur analyse reste ainsi à faire en grande partie.

9.3 Quantification d’Incertitude pour les LES d’explosions
en domaine semi-confiné

Prédire des paramètres liés à la sécurité sans avoir d’information sur la précision et la fiabilité de ces estima-
tions est dangereux. D’un point de vue général, la quantification des incertitudes (UQ) et les codes d’explosion
doivent être reliés. Le UQ est la science de la caractérisation quantitative des incertitudes dans une application.
Différentes méthodologies existent [241]. Elles consistent en général à évaluer les moments bas-ordres (moyenne
et variance) d’un paramètre de sortie de l’application considérée, induits par la propagation d’incertitudes sur les
différents paramètres d’entrée de l’application. Il est donc nécessaire de quantifier en premier lieu les incertitudes
sur les paramètres d’entrée qui peuvent être distribuées de façon aléatoire, systématique (ou épistémique), ou selon
une densité de probabilité. Cette analyse permet en particulier d’évaluer la fiabilité des résultats obtenus.

9.3.1 Classification des incertitudes

Différentes classifications des sources des incertitudes peuvent être faites. Nous avons choisi de les classer de la
façon suivante, selon les travaux d’Oberkampf [242]:

• Incertitudes expérimentales : elles peuvent être systématiques (biais) ou aléatoires et de sources très variées
(précision des appareils de mesure, maı̂trise et connaissance des conditions opératoires, ...). Leur étude
dépasse le cadre de nos recherches et nous n’allons donc pas étudier leurs sources. Cependant, les données
expérimentales de l’Université de Sydney, obtenues par le biais du professeur Masri, peuvent nous permettre
de les quantifier.

• Incertitudes numériques : comme leur nom l’indique, elle sont liés à la précision de la résolution numérique
des équations considérées. Des erreurs peuvent être induites à cause d’une mauvaise discrétisation spatiale ou
temporelle des équations résolues notamment. Ces incertitudes ont été évaluées en estimant l’impact du schéma
numérique utilisé. Différents schémas numériques plus ou moins diffusifs et dispersifs ont donc été testés dans
ce but.

• Incertitudes des modèles : elles peuvent être liées à des hypothèses physiques erronées, des approximations
où méconnaissances de la physique qui régit les phénomènes étudiés. Elles sont encapsulées dans les modèles
utilisés et sont par conséquent systématiques. Une quantification, au sens statistique du terme, des incertitudes
des modèles est difficilement réalisable mais une étude de sensibilité liée à ces modèles a été mise en place.

• Incertitudes des paramètres d’entrée : elles proviennent des différences entre l’expérience réalisée et la
simulation. Elles portent notamment sur les conditions limites et initiales et les propriétés physiques de tous les
éléments présents dans la configuration (gaz, murs, ...). Ces incertitudes peuvent faire l’objet d’une étude UQ
à proprement parler puisque elles sont quantifiables. La difficulté réside dans l’estimation de la marge d’erreur
commise sur chaque paramètre.
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9.3.2 Quantification d’Incertitudes

9.3.2.a) Incertitudes Expérimentales

Comme il a été dit précédemment, une collaboration mise en place avec le professeur Masri nous a permis de
récupérer les données complètes relatives à l’étude expérimentale de la configuration d’explosion de l’université de
Sydney [58]. Les surpressions expérimentales obtenues pour les 50 tirs sur la configuration à trois grilles avec du
C3H8 sont rapellées sur la Fig. 9.37.
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FIGURE 9.37 : Signaux individuels de surpression avant décalage temporel - Configuration BBBS - C3H8.

Ce jeu de données nous a permis de réaliser des statistiques sur les signaux expérimentaux et ainsi d’en étudier
la variabilité expérimentale. Ces statistiques ont été réalisées par campagne et sont reportées dans la Table 9.11. Ces
résultats illustrent bien les propos tenus précédemment par rapport aux types d’incertitudes expérimentales:

• Au sein d’une même campagne, les écarts observés en termes de surpression ou de timing du pic de
surpression peuvent être assimilés à ces incertitudes de type aléatoires. Expérimentalement, même avec de
grandes précautions il est impossible de maitriser tous les paramètres. Bien que le dispositif expérimental
soit exactement le même pour chaque tir au sein d’une même campagne (mélange de gaz, laser, position
des obstacles, calibrage des appareils de mesure, ...), certains paramètres peuvent néanmoins présenter une
source d’incertitudes : la turbulence initiale à l’intérieur de la chambre, ou l’homogénéité du mélange suite au
remplissage de la chambre peuvent par exemple varier sensiblement d’un allumage à l’autre. Ces incertitudes
semblent ici très faibles, ce qui se traduit par une grande répétabilité des résultats au sein d’une même
campagne : les écarts-type de la surpression maximale et du timing du pic de surpression sont respectivement
de l’ordre de 3 à 4 % et de 1 à 2 % des valeurs moyennes pour chaque campagne.

• La comparaison des résultats entre les différentes campagnes met par contre en valeur les incertitudes
systématiques puisque ces biais vont être reproduits pour chaque tir de la campagne expérimentale et
induire ainsi des écarts entre les valeurs moyennes des différentes campagnes. La variation de la surpression
maximale entre les différentes campagnes faites à l’Université de Sydney semble convenable : sur l’ensemble
des tirs, l’écart-type de la surpression maximale est de 4.9 % de la surpression maximale moyenne, ce qui
comparable à l’ordre de grandeur des variations observées individuellement pour chaque campagne. Aucune
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source d’incertitude systématique n’est donc mise en évidence pour ce paramètre. Cependant, la variation
du timing du pic de surpression entre les différentes campagnes est plus importante : l’écart-type du timing
sur l’ensemble des campagnes est de 10.6 % de la valeur moyenne, ce qui est bien supérieur à ce qui est
observé au sein de chaque campagne individuelle. Ceci soulève alors une forte incertitude sur ce paramètre.
Ce type de biais peut être dû à divers paramètres de mise en place de la configuration : richesse du mélange
utilisé, calibration des appareils de mesure, position des obstacles lors du montage de la chambre, calage du
chronomètre ... et il induit une erreur systématique sur chaque tir expérimental. C’est à cause de cette forte
incertitude que le timing du pic de surpression n’a pas été utilisé pour valider notre LES jusqu’à présent.

Finalement dans notre démarche d’étudier les incertitudes de nos simulations LES, nous allons comparer la
sensibilité de l’un de nos calculs, la configuration BBBS - C3H8, à divers paramètres.

Statistiques par Campagne Statistiques totales
Variable Mai 2010 Juin 2011-1 Juin 2011-2

OverP
Moyenne [mbar] 108.90 118.49 114.74 112.0

Écart-type/Moyenne [%] 3.8 2.8 3.0 4.9

tpeak
Moyenne [ms] 9.84 12.58 11.52 10.7

Écart-type/Moyenne [%] 0.7 2.0 0.9 10.6

TABLE 9.11 : Variabilité des signaux de surpression expérimentaux.

9.3.2.b) Incertitudes Numériques

Afin d’étudier les incertitudes numériques, deux méthodes ont été utilisées :
• changer le schéma numérique afin d’utiliser des schémas plus ou moins dissipatifs et dispersifs ;
• étudier la sensibilité à la viscosité artificielle qui sert à assurer la robustesse du calcul mais ne doit pas, dans

l’idéal, impacter le résultat.

i ) Schéma numérique
Dans AVBP, 3 schémas numériques principaux sont disponibles:

• TTGC [240] : schéma numérique élément fini du 3ème ordre en temps et en espace qui a été utilisé jusqu’à
présent ;

• TTG4A [243] : schéma numérique élément fini du 4ème ordre en temps et 3ème ordre en espace possédant
de meilleures propriétés dispersives que TTGC mais des caractéristiques dissipatives sensiblement moins
bonnes [244] ;

• Lax-Wendroff [245]) : schéma numérique volume fini du 2nd ordre en temps et en espace qui possède de moins
bonnes propriétés dispersives et dissipatives que les deux schémas précédents. Son principal avantage est son
faible coût de calcul (2 fois moins cher que TTGC).

La Figure 9.38 montre l’influence du schéma numérique sur la vitesse de propagation de la flamme et sur
la surpression. La vitesse de propagation de la flamme ainsi que la surpression maximale prédites à l’aide du
schéma TTG4A sont très proches de celles obtenues avec TTGC (surpression maximale +3%). La variabilité in-
duite par le schéma numérique dans ce cas est bien inférieure à la variabilité expérimentale (amplitude de l’enve-
loppe expérimentale de +/ − 11.8 %) et le signal ainsi obtenu avec TTG4A est toujours compris dans l’enveloppe
expérimentale. Ceci montre que lorsque l’on utilise deux schémas de suffisamment bonne qualité, les différences de
discrétisation ont un impact minime sur le résultat de la simulation.
Par contre, lorsque l’on remplace ces schémas numériques par un schéma numérique d’ordre moins élevé, connu
pour avoir de moins bonnes caractéristiques diffusives et dissipatives, l’impact sur le résultat de la simulation est
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directement visible : si la vitesse de propagation de la flamme reste correcte, la surpression maximale obtenue avec
le schéma LW est par contre fortement diminuée. La surpression maximale atteinte est inférieure de 18 % à celle
obtenue avec le schéma TTGC. Ceci est supérieur à la variabilité expérimentale et n’est pas acceptable. Cela souligne
l’intérêt d’utiliser des schémas numériques haut ordre peu dissipatifs et dispersifs.

Il est cependant à noter que la sensibilité au schéma numérique dépend également de la résolution du maillage
utilisé : plus le maillage est raffiné, moins l’impact du schéma numérique doit être important. Ceci ne sera pas le cas
pour les autres paramètres : chimie, transport, ...
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FIGURE 9.38 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour différente schémas numériques - Configuration BBBS - C3H8.

ii ) Viscosité artificielle
En LES, les gradients peuvent être localement très raides et mener à des problèmes numériques. Ceci est dû au
fait que des schémas centrés sont généralement utilisés. Ces schémas sont peu dissipatifs, ce qui est une qualité
indispensable en LES, mais ils sont très sujets aux ”wiggles” (oscillations numériques à très haute fréquence). Il est
alors souvent nécessaire d’appliquer localement de la ”Viscosité Artificielle” (VA) afin de renforcer la robustesse de
la simulation. La VA agit comme le coefficient de viscosité “classique” en s’ajoutant à la viscosité laminaire. En 1D,
sur un maillage régulier de pas h, avec un pas de temps ∆t, la VA peut s’exprimer sous la forme :

V A =
(smu2)ζh2

4∆t
(9.37)

où smu2 est un paramètre utilisateur et ζ un senseur qui détermine où il est nécessaire d’appliquer la VA. Ceci permet
de garder l’ordre de convergence du schéma numérique dans les zones où le senseur est inactif, tout en assurant la
stabilité et la robustesse du calcul dans les régions critiques. Pour un calcul complexe tel que celui de la configuration
d’explosion de Sydney, il est difficile de tourner sans VA. Cependant il est nécessaire de limiter la quantité de VA,
le but étant d’éviter d’accumuler de l’énergie dans des modes numériques non-physiques sans toutefois altérer la
qualité de la solution. Afin d’estimer de façon précise l’impact de la VA sur nos résultats, l’idéal aurait été de réaliser
un calcul complet sans VA pour le comparer à un calcul réalisé avec VA. Pour les raisons énoncées auparavant cette
démarche n’est pas réalisable. Afin d’estimer l’impact de la VA sur nos calculs LES, plusieurs calculs ont été réalisés
avec différentes quantités de VA caractérisées par le coefficient smu2:

• Calcul à Smu2 = 0.05 : calcul de référence. C’est le coefficient qui a été utilisé jusqu’à présent selon les
recommandations usuelles pour AVBP ;
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• Calculs à Smu2 = 0.1 et à Smu2 = 0.025 : deux calculs dont la VA est changée sensiblement mais avec des
valeurs de coefficients correspondant toujours aux recommandations du code AVBP, afin de vérifier l’impact
sur le résultat de la simulation.

• Calculs à Smu2 = 0.5 et à Smu2 = 0 : deux calculs dont la VA est modifiée de façon forte et ne correspond
plus aux recommandations, de façon à mettre en évidence les comportements pathologiques de la simulation
en fonction de la VA.
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FIGURE 9.39 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour différents niveaux de VA - Configuration BBBS - C3H8.

La Figure 9.39 montre l’évolution de la vitesse de propagation du front de flamme (gauche) et de la surpression
dans la chambre (droite) au court du temps pour les simulations réalisées avec différents niveaux de VA. Il apparait
alors, comme l’on peut s’y attendre, que lorsque le coefficient smu2 est augmenté, la flamme est ralentie et la sur-
pression diminuée. L’effet inverse est observé lorsque le coefficient smu2 est diminué. Ceci est lié au fait que lorsque
l’on augmente la VA, le mélange devient plus visqueux localement (dans les zones de trop fort gradient), ce qui a
pour conséquence de diminuer le nombre de Reynolds, et ainsi de ralentir la propagation de la flamme qui est alors
sensiblement moins turbulente. Ceci explique pourquoi il est primordial de garder des valeurs très modérées de VA.
Lorsque l’on reste dans la gamme de valeurs préconisées pour le coefficient smu2, l’impact sur les résultats de la
simulation reste modéré. En effet, la multiplication ou la division par 2 de la valeur de smu2 n’entraine qu’une varia-
tion de +/− 5.5% par rapport au calcul de référence, ce qui est inférieur à la variabilité experimentale.
Cependant, lorsque l’on sort de la gamme des valeurs jugées acceptables, nous obtenons des résultats pathologiques:

• Sans VA (smu=0), le calcul s’arrête durant la phase de propagation turbulente (t = 9.9 ms). Très locale-
ment, autour de la flamme, certains gradients d’espèce peuvent ne pas être totalement résolus, dû au fait que
l’épaississement est appliqué de façon dynamique et ne couvre pas tout le domaine simulé. Localement des
wiggles apparaissent autour du front de flamme qui mènent au crash du calcul si l’on n’utilise pas de VA. Le
calcul ne peut donc pas être réalisé sans VA.

• Avec un coefficient smu2 trop élevé (smu2=0.5), la quantité de VA appliquée dans le calcul est trop importante
et change complètement le comportement de la flamme. En effet, la VA s’ajoute aux viscosités laminaire
et turbulente et contribue ainsi à diminuer très sensiblement le nombre de Reynolds de l’écoulement. La
physique de l’écoulement est alors modifiée. La vitesse de propagation de la flamme est ainsi diminuée de
façon importante et la surpression générée est diminuée de 57%. On notera aussi que, même avec de forts
coefficients de VA, les nombreux tests faits avec AVBP depuis longtemps montrent que les caractéristiques
de dissipation globale restent excellentes comparées en particulier aux schémas décentrés employés dans de
nombreux codes 3.

3. Voir test du COVO sur le site internet du CERFACS : http://www.cerfacs.fr/ .
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9.3.2.c) Incertitudes de Modélisation

Lors d’une explosion, avant de rencontrer les obstacles qui vont la rendre turbulente, la flamme se propage de
façon hémisphérique et laminaire. Même si les grandes vitesses atteintes lors de la phase turbulente sont responsables
en grande partie de la surpression générée lors de l’explosion, ce mécanisme reste également fortement influencé par
la propagation laminaire initiale. Il est donc impératif d’être capable de la reproduire numériquement aussi fidèlement
que possible. Une première étude a donc été menée de façon à déterminer la sensibilité des résultats LES à deux
modèles susceptibles d’impacter cette phase laminaire: le modèle de chimie et le modèle de transport.

Ensuite, notre attention s’est portée sur la phase de propagation turbulente et une étude de sensibilité a été menée
sur le modèle de combustion turbulente. La fonction d’efficacité de Colin [207] a été utilisée dans les calculs LES
présentés jusqu’à présent, afin de reproduire l’interaction flamme-turbulence perdue à cause du filtrage LES. Cette
formulation, retranscrite dans l’Eq. 4.45 qui a été présentée dans la Section 4.2.4, fait intervenir une constante βColin.
Cette constante a été fixée jusqu’à présent à 0.3 d’après différentes expériences de simulations de combustion turbu-
lente en géométrie complexe avec AVBP. Une étude de sensibilité a été menée sur la valeur de cette constante.

i ) Modèle de Chimie
Une combustion typique C3H8-air met en place plus de cent espèces qui réagissent dans des centaines de réactions.
Un tel mécanisme détaillé, comme le GRI-mech [246], ne peut pas être utilisé pour une LES à cause d’un cout
de calcul prohibitif. Nous avons donc utilisé des schémas réduits pour reproduire la combustion C3H8-air. Jusqu’à
présent un mécanisme à 2-étapes a été utilisé (Table 9.1). Cependant il est également possible de simplifier un
peu plus ce mécanisme et d’utiliser un mécanisme 1-étape qui ne prend plus en compte l’équilibre CO-CO2 mais
seulement la réaction d’oxydation du fuel par l’oxygène (Table 9.12).

n Reaction A Ea
[cm3/mole.sec] [cal/mole]

1 C3H8 + 5O2 → 3CO2 + 4H2O 3.09E+012 3.347E+004
Forward : nC3H8

F = 0.569 and nO2

F = 1.097

TABLE 9.12 : Schéma cinétique réduit 1-étape C3H8-Air.

Les deux mécanismes testés ont été construits pour donner exactement la même vitesse de flamme laminaire à
φ = 1, P et T atmosphériques. Cependant le schéma 1-étape ne permet pas de capter correctement la température
des gaz brûlés qui est alors surestimée par rapport à la température adiabatique de fin de combustion théorique Tad.
La Table 9.13 répertorie les propriétés des deux schémas:

Mécanisme réduit 1-étape 2-étapes Référence

S0
L [m/s] à Patm et Tatm 0.383 0.383

0.38 - 0.44 [247, 248]
(Résultats

expérimentaux)

Tad [K] à Patm et Tatm 2389 2299 2275 (Propriétés
thermodynamiques)

TABLE 9.13 : Propriétés de flamme laminaire pour les différents mécanismes réduits de combustion C3H8-air.

La Figure. 9.40-(gauche) compare les vitesses de propagation obtenues pour la Configuration BBBS en utilisant
les mécanismes réduits 1-étape et 2-étapes. Bien que les vitesses de flamme laminaire soient identiques entre ces
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deux schémas, les propriétés thermiques de la flamme ont un fort impact sur la surpression générée. En effet, dû aux
effets d’expansion de la flamme, la vitesse de propagation laminaire (sans prendre en compte les effets de courbure)
est égale à :

Sd =
ρGF

ρGB
∗ S0

L (9.38)

où ρGF et ρGB sont les densités des gaz frais et gaz brûlés. La surestimation de la température des gaz brûlés par le
schéma 1-étape induit une surestimation du rapport de densité ρGF /ρGB et la flamme est par conséquent accélérée
tout au long de sa propagation. Même si l’augmentation de vitesse semble modérée, l’impact sur la surpression,
montré sur la Fig. 9.40-(droite), est beaucoup plus important. Ainsi le timing du pic est avancé de 1, 5 ms et la
surpression maximale atteinte est augmentée de 26.5 % ce qui place le résultat obtenu à l’aide du mécanisme 1-étape
hors des limites de variabilité expérimentale.

Ceci implique qu’il est indispensable d’employer une chimie capable de reproduire les propriétés cinématique
(S0

L) mais aussi thermique (Tad) aux conditions opératoires désirées (ici, φ = 1, P et T atmosphériques). Cette
conclusion, illustrée ici sur un cas simple où le mélange est parfaitement prémélangé, est certainement encore plus
critique pour des cas partiellement prémélangés (explosion durant une fuite de gaz par exemple).
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FIGURE 9.40 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour les deux mécanismes réduits de combustion C3H8-air - Configuration
BBBS - C3H8.

ii ) Modèles de Transport
Comme il a été démontré dans le Chapitre 8 et illustré à l’aide d’un cas-test de flamme sphérique bi-dimensionnelle,
l’impact de la courbure sur la vitesse de consommation et la température de la flamme ne peut être reproduit qu’à
l’aide d’un modèle de transport approprié. En particulier, un modèle de transport basé sur l’hypothèse de nombres de
Lewis unitaires Lek = 1 ne permet pas de reproduire de tels effets. Un modèle de transport adapté à la méthode de
flamme épaissie (TF-Adapt) a également été développé afin de compenser l’altération de ces effets par la méthode
TFLES qui amplifie les phénomènes de transports et ainsi leurs effets sur la flamme. Dans tous les calculs LES
présentés jusqu’à présent, ce modèle de transport adapté à l’épaississement a été utilisé. Nous nous proposons ici
de comparer les résultats obtenus avec ce modèle aux résultats obtenus avec un modèle de transport simplifié (Le1)
considérant Lek = 1 pour chaque espèce (hypothèse communément utilisée dans de nombreux codes de calcul pour
les explosions dont FLACS notamment), ainsi qu’au résultat obtenu en utilisant directement des nombres de Lewis
réalistes (LeReel) extraits de la librairie du software de transport multicomposant EGLIB [107]. Les nombres de
Lewis utilisés pour les différents modèles de transport sont listés dans la Table 9.14.
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C3H8 H2O CO2 CO O2 N2

Transport Réaliste : LeReel (EGLIB [107]) 1.825 0.8 1.39 1.103 1.087 1.068
Transport Adapté à F = 7.2 : TF-Adapt 1.115 0.972 1.054 1.014 1.012 1.010

Transport Simplifié : Le1 1 1 1 1 1 1

TABLE 9.14 : Nombres de Lewis des espèces utilisés pour les différents modèles de transport pour la cinétique chimique C3H8-air.

La Figure 9.41-(gauche) compare les vitesses de propagation du front de flamme obtenues pour la Configuration
BBBS - C3H8 pour les différents modèles de transport. Les surpressions générées correspondant à ces calculs sont
tracées sur la Figure 9.41-(droite).
Lorsque l’on utilise directement les nombres de Lewis réalistes du modèle LeReel, de façon similaire à ce qui avait
été observé sur le cas-test de flamme sphérique, la flamme est fortement ralentie par rapport au calcul avec le modèle
adapté à l’épaississement TF-Adapt. Ceci est du aux effets de la courbure et de l’étirement sur le front de flamme
qui diminuent naturellement sa vitesse de consommation par rapport à la vitesse de flamme laminaire, et qui sont ici
amplifiés par le processus d’épaississement. La vitesse atteinte au moment de percuter l’obstacle central est ainsi de
36 m/s contre 55 m/s pour le modèle TF-Adapt. La surpression maximale alors générée par le modèle de transport
LeReel est ainsi seulement de 43 mbar contre 113 ms pour le modèle TF-Adapt. Ceci représente une diminution de
la surpression maximale atteinte de 62 %, qui abouti pour le modèle LeReel à une prédiction nettement inférieure
aux résultats expérimentaux.
Lorsque le modèle de transport TF-Adapt est remplacé par le modèle à nombres de Lewis unitaires Le1, la flamme est
accélérée, tout au long de sa propagation. Les effets de courbure sur la flamme ne sont pas reproduits par le modèle
Le1 qui surestime par conséquent la vitesse de propagation de la flamme. Même si l’écart est moins important entre
le modèle Le1 et TF-Adapt que ce qui a été observé pour le modèle LeReel, cet écart aboutit néanmoins à une
surestimation de la surpression générée dans la chambre. La surpression atteint ainsi 139 mbar avec le modèle Le1,
contre 113 mbar avec le modèle TF-Adapt, ce qui constitue une augmentation de 23 %, et place ainsi la surpression
obtenue hors des limites expérimentales.
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FIGURE 9.41 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour différents modèles de transport - Configuration BBBS - C3H8.

Ces résultats soulignent l’intérêt du modèle de transport à Lewis adaptés à l’épaississement, y compris pour cette
configuration pour laquelle la flamme se propage initialement de façon laminaire pour ensuite devenir turbulente. En
l’occurrence, pour les explosions, même si la surpression générée est intrinsèquement liée au caractère turbulent de la

180



9.3. Quantification d’Incertitude pour les LES d’explosions en domaine semi-confiné

flamme, elle reste fortement influencée par la phase initiale de propagation laminaire et aux propriétés cinématiques
de la flamme. Cette conclusion est bien évidemment totalement dépendante des caractéristiques du fuel utilisé. Pour
CH4 (Le ∼ 1), les différences résultant des différents modèles de transport seront minimes. A l’inverse, pour H2
(Le << 1), les différences seront encore plus marquées que pour C3H8.

iii ) Modèle de combustion turbulente
Finalement, nous pouvons nous intéresser à la sensibilité liée au modèle de combustion turbulente, qui contrairement
aux modèles précédents va impacter exclusivement la phase de propagation turbulente. La fonction d’efficacité de
Colin [207] utilisée dans les calculs LES présentés jusqu’à présent afin de reproduire l’interaction flamme-turbulence
perdue à cause du filtrage LES fait intervenir une constante βColin (Eq. 9.39).
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∆
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, Ret
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−
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(u′
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/S0
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](
∆e

δ0L

)2/3 u′
∆e

S0
L

(9.39)

Cette constante a été fixée jusqu’à présent à 0.3 d’après différentes expériences de simulations de combustion
turbulente en géométrie complexe avec AVBP. Cependant, la valeur de cette constante reste sujette au choix de
l’utilisateur puisque dans le papier fondateur de Colin et al. [207], les auteurs mentionnent seulement que cette
constante doit être de l’ordre de l’unité. Il est donc intéressant d’étudier la sensibilité des résultats des simulations
d’explosion à la valeur de cette constante. Dans le cadre de cette étude de sensibilité, deux calculs ont été réalisés en
utilisant βColin = 1 et βColin = 0.1 au lieu de βColin = 0.3 comme utilisé jusqu’à présent. La fonction d’efficacité
de Colin dépendant de façon linéaire à la constante βColin, augmenter la valeur de cette constante revient à augmenter
l’efficacité de la flamme. Comme le montre la Figure 9.42 cela induit alors un taux de réaction total (résolu +
sous-maille) supérieur, ce qui peut être assimilé à une surface de flamme totale plus grande à cause d’un plus fort
plissement. Il est également intéressant de noter que le taux de réaction résolu (dont la formulation est indépendante
du modèle de combustion turbulente) est également impacté par la modification de la constante. Ceci est dû au
fait que l’augmentation du plissement de sous-maille lorsque l’on utilise le modèle de Colin avec une constante
βColin supérieure, provoque une accélération de la flamme, qui va alors générer encore plus de structures turbulentes
résolues et ainsi augmenter le taux de réaction résolu. L’effet inverse est évidemment observé lorsque la valeur de
βColin est diminuée à 0.1. La modification de la vitesse de propagation de la flamme est illustrée sur la figure 9.43-
(gauche) ou l’on peut noter que la flamme quitte la chambre à une vitesse proche de 200 m/s pour βColin = 1 et
de l’ordre de 110 m/s pour βColin = 0.1 tandis que l’on obtenait une vitesse de 159 m/s pour βColin = 0.3. Ce
fort effet sur la vitesse de propagation de la flamme se répercute de façon importante sur la surpression générée dans
la chambre, comme illustré sur la Figure 9.43-(droite). La valeur maximale de la surpression est augmentée de 64%
pour βColin = 1 et diminuée de 40% pour βColin = 0.1 par rapport à la valeur obtenue pour βColin = 0.3, ce qui
place ces résultats en dehors de l’enveloppe expérimentale des surpressions.

Ce résultat peut paraitre inquiétant car les simulations de combustion turbulente reposent fortement sur le modèle
de combustion turbulente utilisé, comme cela avait été déjà souligné par Di Sarli et al. [54] dans le cadre de LES
d’explosions en chambre semi-confinée. Cependant, cela n’enlève rien à la qualité et à la précision des résultats
LES obtenus jusqu’à présent, dont la capacité à reproduire fidèlement les phénomènes de sous-maille a été montrée,
notamment grâce à la comparaison avec les résultats d’une DNS de la même configuration d’explosion. La conclu-
sion est donc que valeur de la constante du modèle d’efficacité de Colin βColin = 0.3 semble la plus adaptée à
l’écoulement étudié. Néanmoins, une telle dépendance à un paramètre d’un modèle reste dérangeante. C’est pour
celà que nous avons étudié la possibilité de remplacer ce modèle de combustion turbulente par un modèle de com-
bustion turbulente dynamique [210] capable d’estimer la valeur de sa constante en extrayant l’information à partir
des quantités résolues par la LES. Ce modèle, présenté dans la Section 4.2.4, a déjà été utilisé dans le cadre de simu-
lations de combustion turbulente [232, 233, 249] et a montré son potentiel à reproduire la physique des écoulements
considérés en adaptant lui-même la valeur de la constante du modèle de combustion turbulente. L’étude de ce modèle
sur la configuration d’explosion de l’Université de Sydney est présentée dans la Section 9.4.
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FIGURE 9.43 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour plusieurs valeurs de la constante du modèle d’efficacité de Colin
βColin - Configuration BBBS - C3H8.

9.3.2.d) Incertitude des paramètres d’entrée

Au delà des erreurs liées à la modélisation de certains phénomènes et paramètres physiques, une autre source
d’incertitude peut provenir des différences entre l’expérience effectivement réalisée et la simulation. Ces erreurs sont
dues à une mauvaise connaissance des conditions expérimentales telles que les conditions limites, initiales, ou les
caractéristiques physiques des matériaux où mélanges utilisés.
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Dans notre cas-test d’explosion en chambre semi-confinée, trois paramètres principaux souffrant d’une connais-
sance approximative ont été isolés comme étant susceptibles d’induire des incertitudes dans les résultats de l’explo-
sion :

• La turbulence initiale : bien qu’un délai soit appliqué expérimentalement entre le remplissage de la chambre et
le déclenchement de l’explosion, rien ne permet d’affirmer que ce temps permet effectivement de dissiper toute
la turbulence induite lors de cette phase de remplissage.

• La vitesse de flamme laminaire : comme Ranzi et al. [248] ou Bosschaart et al. [247] l’expliquent, même pour
des carburants très bien référencés, la “véritable” vitesse de flamme laminaire n’est connue qu’avec une marge
d’incertitude non négligeable comme l’illustre la Figure 9.44.
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FIGURE 9.44 : Vitesse de flamme laminaire pour un mélange C3H8-air à pression et température atmosphériques.

• La composition initiale du mélange : comme il a été dit dans la Section 9.1.2.b), le LPG est très majoritaire-
ment composé de C3H8 (seulement 1% de gaz non-combustibles dans le mélange). Ce carburant a donc été
approximé par du C3H8 pur dans nos simulations. Par ailleurs, la composition du CNG étant plus complexe,
le CNG a été approximé par un mélange composé de 96.9% de CH4, de 1.9% de N2, et de 1.2% de CO2. La
composition réelle du mélange initial jouant sur les propriétés thermodynamiques et cinétiques de la flamme,
ceci est susceptible d’influer sur les résultats de l’explosion.

Trois études ont ainsi été réalisées afin de mettre en évidence l’impact que peuvent avoir ces incertitudes sur la
surpression générée dans la chambre.

i ) Turbulence Initiale
Il est question ici d’estimer l’impact que peut avoir un champ de vitesse initial non-nul sur la surpression générée
par l’explosion. Bien que jusqu’à présent l’écoulement dans la chambre au moment où la flamme est allumée ait
été considéré comme totalement au repos (U = 0), rien ne permet à priori de confirmer cette hypothèse. La turbu-
lence dans la chambre au moment où la flamme est initiée dépend en effet du temps attendu entre deux réalisations
expérimentales successives. Même si les expérimentateurs laissent le mélange retourner au repos après avoir été in-
jecté dans la chambre (10 s pour le LPG), il est difficile d’estimer avec quelle précision l’hypothèse U=0 est valide.

Afin de tester l’influence d’une éventuelle turbulence initiale, la principale difficulté vient de la génération de ce
champ de vitesse. Il est nécessaire d’initier la simulation avec un champ qui soit physique et qui respecte la géométrie
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de la chambre (i.e. pas de vitesse entrante ou sortante des murs par exemple). Ceci exclue donc un champ de vitesse
aléatoire qui ne serait pas physique, ou un champ de type THI qui ne respecterait pas le comportement aux parois.
Un champ initial de vitesse a donc été mis en place à partir d’un champ de vitesse extrait d’un précédent calcul après
que la flamme soit sortie de la chambre. Ceci a ainsi permis d’obtenir une solution physiquement cohérente avec
notre géométrie et ainsi d’estimer l’impact de ce champ de turbulence initiale sur la surpression générée lors d’une
explosion. Le champ de vitesse ainsi obtenu est montré sur la Figure 9.45, où les vecteurs vitesse sont représentés,
mettant en évidence des structures tourbillonnaires cohérentes. La vitesse maximale dans la chambre est de l’ordre
de 10 cm/s ce qui représente 1/4 de la vitesse de flamme laminaire. L’explosion a ensuite été initiée dans ce champ
de vitesse à l’aide d’une sphère de gaz brûlés, selon la procédure utilisée précédemment.

La Figure 9.46 montre les résultats obtenus avec et sans champ de vitesse initial sur la Configuration BBBS - C3H8.
Bien que les vitesses initiales ne soient pas négligeables (0.5 < U < 10cm/s), ce paramètre n’a quasiment aucun
effet sur la surpression générée (0.07%). Ceci confirme bien par ailleurs que la transition de la flamme du laminaire
au turbulent est bien de type “self-generated” comme mentionné dans de nombreuses références [49, 46, 58] et non
pas due à une turbulence préalablement existante.

FIGURE 9.45 : Champs de vitesse initial utilisé pour l’étude de sensibilité à la turbulence initiale.
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FIGURE 9.46 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) en fonction de la turbulence initiale - Configuration BBBS - C3H8.

ii ) Vitesse de flamme laminaire du mélange
Nous proposons ici d’estimer la sensibilité des résultats LES à la vitesse de flamme laminaire du mélange. Jusqu’à
présent, les paramètres d’influence étudiés (incertitudes numériques, incertitudes de modélisation) était plus propices
à une étude de sensibilité qu’à une réelle étude de quantification d’incertitudes à proprement parler. Ici, comme la
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nature de l’incertitude considérée porte directement sur la valeur d’entrée d’un paramètre, une telle étude est alors
réalisable. La démarche de cette étude est la suivante :

• Dans un premier temps il est nécessaire d’estimer la variabilité du paramètre d’entrée considéré, en l’occurrence
la vitesse de flamme laminaire du mélange.

• La variable d’entrée est ensuite échantillonnée dans l’intervalle de variation ainsi mis en valeur.
• Une simulation est alors réalisée pour chacun des np points de l’échantillon créé.
• Finalement, l’impact sur la quantification de l’incertitude est estimé à partir de l’extraction de la moyenne et de

l’écart-type de la variable de sortie d’intérêt (dans notre cas : la surpression maximale) calculée à l’aide des np

simulations réalisées.
• Le nombre de simulations réalisées peut être augmenté jusqu’à ce que l’estimation de la moyenne et de

l’écart-type aient convergé.

L’estimation de l’intervalle de variation de la variable d’entrée constitue l’un des points critiques de l’approche.
Afin d’estimer l’intervalle d’incertitude de la vitesse de flamme laminaire pour un mélange C3H8-air à φ = 1 à pres-
sion et température atmosphérique, seules les références bibliographiques postérieure à 1990 ont été considérées.
En effet, comme l’expliquent Ranzi et al. [248], les effets de l’étirement sur la vitesse de flamme n’ont été pris en
compte qu’à partir du milieu des années 80, lorsque Wu et Law [261] se sont aperçus qu’ils étaient non-négligeables,
mettant ainsi en évidence les erreurs considérables et systématiques dans les mesures de vitesse de flamme lami-
naire réalisées auparavant. L’intervalle de variation de la vitesse de flamme laminaire pris en compte pour notre
étude de quantification d’incertitude a ainsi été choisi autour de 41 cm/s avec une variation de +/ − 7%, soit un
intervalle [38 − 44 cm/s], ce qui se situe à l’intérieur de la gamme de vitesses de flamme laminaires observées
expérimentalement depuis 1985.

En ce qui concerne l’échantillonnage de la variable d’entrée, nous avons choisi d’utiliser un échantillonnage struc-
turé, qui s’oppose aux échantillonnages de type aléatoire tels que la méthode de Monte-Carlo qui souffrent d’une
convergence particulièrement lente et génèrent une grande quantité de données. Les méthodes d’échantillonnage
structurées sont basées sur des techniques d’intégration utilisant des points particuliers de l’intervalle considéré en
leur affectant une pondération propre à la méthode considérée et ont montré des propriétés de convergence bien
supérieures aux méthodes aléatoires. Parmi ces méthodes, nous avons choisi une méthode d’échantillonnage sto-
chastique basée sur les polynômes d’interpolation de Lagrange en utilisant les abscisses de quadrature de Clenshaw-
Curtis. Cette méthode est basée sur des échantillonnages de np points où np vérifie nécessairement :

np = 2k + 1 [k ∈ N] (9.40)

Les abscisses yj(np) considérées pour un échantillonnage de np points sont les extrema des polynomes de Tcheby-
chev et sont obtenus par la fonction suivante:

yj = −cos

(
π(j − 1)

np − 1

)
, j = 1, ..., np (9.41)

Les abscisses déterminées par cette méthode sont imbriquées lorsque np augmente : lorsque l’on veut augmenter le
nombre d’échantillons np (en passant de k à k+1), cette méthode permet ainsi de réutiliser les résultats qui ont déjà
été obtenus pour un échantillonnage plus grossier. C’est ce qui permet un gain de temps important lors du raffinage
de l’échantillonnage en vue de la convergence de la moyenne et de l’écart-type. À titre d’exemple les abscisses de
Clenshaw-Curtis sont représentées pour un échantillonnage de 5 points (k=2) et de 9 points (k=3) en 2 dimensions (2
variables d’entrée) sur la Figure 9.47. Le passage d’un échantillonnage de 5x5 points à 9x9 points ne nécessite ainsi
que de réaliser 56 nouveaux calculs sur les 81 nécessaires.

Un dernier avantage de cette méthode vient du fait que lorsque l’on est en multidimensionnel (plusieurs variables
d’entrée), il est possible d’utiliser une technique de cubature permettant de diminuer l’effet de l’augmentation expo-
nentiel du nombre de points nécessaires lorsque le nombre de variables augmente, en s’affranchissant du calcul de
certains points.

Afin d’estimer la moyenne et l’écart-type de la surpression maximale atteinte en fonction de la vitesse de flamme
laminaire du mélange, un échantillonnage sur 9 points a été réalisé, permettant ainsi de vérifier la convergence de la
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FIGURE 9.47 : Échantillonnage de Clenshaw-Curtis de 9 par 9 points (cercles noirs) et de 5 par 5 points (croix rouges).

méthode entre 3 points et 5 points et entre 5 points et 9 points. L’échantillonnage et les poids associés aux différents
points sont listés dans la Table 9.15 et représentés graphiquement sur la Figure 9.48.

Poids associés à l’échantillonnage
Abscisse [cm/s] 3 pts (k=1) 5 pts (k=2) 9 pts (k=3)

38 0.167 0.034 0.008
38.228 0.073
38.878 0.267 0.140
39.852 0.181

41 0.667 0.400 0.197
42.148 0.181
43.121 0.267 0.140
43.771 0.073

44 0.167 0.034 0.008

TABLE 9.15 : Abscisses et poids associés aux points d’échantillonnage de Clenshaw-Curtis pour une vitesse de flamme laminaire
variant entre 38 et 44 cm/s.

La Figure 9.49 montre les résultats obtenus sur la Configuration BBBS - C3H8 pour les 9 simulations correspon-
dant à chacune des vitesses de flamme laminaire définies selon l’échantillonnage de Clenshaw-Curtis sur l’intervalle
[38 − 44 cm/s], listées dans la Table 9.15. Afin d’obtenir la vitesse de flamme laminaire à considérer, la constante
préexponentielle du mécanisme chimique a été modifiée pour chaque simulation. Tout d’abord, comme on pouvait
s’y attendre, lorsque la vitesse de flamme laminaire est augmentée, la vitesse de propagation de la flamme résultante
est augmentée tout au long de la chambre. L’impact sur la surpression générée en découle directement : lorsque
l’on augmente la vitesse de flamme laminaire, la surpression générée est augmentée également. Si l’on regarde ces
résultats de façon brute, il apparait que la surpression maximale est localisée dans une enveloppe de +/ − 20%
autour de la valeur moyenne, ce qui est bien supérieur à l’amplitude de l’enveloppe expérimentale (+/− 11.8%). La
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FIGURE 9.48 : Poids associés aux abscisses d’échantillonnage de Clenshaw-Curtis pour une vitesse de flamme laminaire variant
entre 38 et 44 cm/s - Échantillonnage sur 9 points (........), sur 5 points (- - -), et sur 3 points (—).

pression moyenne et l’écart-type correspondant à ce panel de simulations sont listés dans la Table 9.16.

Le premier commentaire concerne la convergence de la méthode : il apparait que 9 points sont suffisants pour
estimer la surpression moyenne et l’écart-type qui ne varient respectivement que de 0.26 et 0.59% par rapport à une
estimation basée sur 5 points. À titre de comparaison, ces valeurs variaient respectivement de 1 et 7.2% entre une
estimation sur 3 points et sur 5 points.
Le deuxième commentaire concerne les valeurs de la moyenne et de l’écart-type obtenus : la moyenne de la sur-
pression maximale obtenue est de 142.12 mbar et l’écart-type s’élève à 17.75 mbar, soit 12.5% de la surpression
moyenne. Cette valeur élevée de l’écart-type est préoccupante car contrairement aux incertitudes des modèles qui
peuvent être évitées en utilisant des modèles adaptés, l’incertitude sur la vitesse de flamme laminaire semble diffi-
cile à circonscrire totalement. D’une part car les mesures expérimentales restent encore à l’heure actuelle entachées
d’une part d’erreur ; d’autre part car la connaissance de la nature précise du mélange inflammable en situation réelle
d’explosion est souvent impossible.

Poids associés à l’échantillonnage
3 pts 5 pts 9 pts

Moyenne [mbar] 141.13 142.50 142.12
Ecart-type [mbar] 16.62 17.86 17.75

Ecart-type [%] 11.5 12.5 12.5

TABLE 9.16 : Moyennes et écarts-types des surpressions obtenues à partir d’un d’échantillonnage de Clenshaw-Curtis sur la
vitesse de flamme laminaire pour des variations comprises entre 38 et 44 cm/s.

iii ) Composition du mélange initial
Il est question d’estimer ici l’impact que peut avoir l’approximation faite sur la composition du mélange initial. Le
test est conduit sur l’explosion BBBS-CNG pour laquelle le CNG utilisé a été assimilé à un mélange composé de
96.9% de CH4, de 1.9% de N2, et de 1.2% de CO2 dans les simulations réalisées jusqu’à présent. Il est question
ici d’estimer l’erreur induite si l’on avait considéré le CNG comme du CH4 pur. Le même mécanisme chimique
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FIGURE 9.49 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la
surpression générée en fonction du temps (Droite) pour les 9 vitesses de flamme laminaire de l’échantillonnage
de Clenshaw-Curtis entre 38 et 41 cm/s - Configuration BBBS - C3H8.

est utilisé pour les deux calculs. La Figure 9.50 montre les résultats obtenus d’une part avec un mélange fuel-air
à φ = 1 où le fuel est un mélange proche de la composition du CNG (utilisé jusqu’à présent pour les simulations
de CNG), et d’autre part avec un mélange où le fuel est remplacé par du CH4 pur. Lorsque le CNG est remplacé
par du CH4 pur, la flamme est accélérée si bien qu’elle atteint 140 m/s à la sortie de la chambre contre 120 m/s
pour une composition réaliste du CNG. Ceci résulte en une augmentation de la surpression maximale générée par
l’explosion de 16.6%. Il apparait ici que la composition initiale du mélange considéré a un impact non-négligeable
sur les résultats de l’explosion, ce qui peut être inquiétant dans la mesure où la composition exacte des mélanges
considérés n’est pas toujours connue avec précision.
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FIGURE 9.50 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) en fonction de la composition initiale du carburant - Configuration BBBS -
CH4.
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Conclusion

Les incertitudes liées à cette simulation peuvent être de sources diverses et avoir des impacts de différentes ampli-
tudes sur la surpression générée dans la chambre. Ces résultats sont résumés sur la Fig. 9.51 en termes de variation de
la surpression maximale engendrée par la modification des paramètres étudiés, par rapport à la surpression maximale
moyenne.

• Certains points sont rassurants: les incertitudes numériques (schéma numérique, viscosité artificielle) ont
montré un impact modéré sur les résultats d’intérêt pour les études d’explosion dans la mesure où l’on res-
pecte une certaine “qualité” pour ces paramètres. Des schémas peu dissipatifs doivent ainsi être utilisés et la
viscosité artificielle appliquée doit rester modérée. La turbulence initiale dans la chambre semble également
peu influente sur les résultats de l’explosion.

• D’autres points ne sont pas rassurants mais peuvent être résolus: les effets des propriétés thermodynamiques
et thermo-diffusives de la flamme ont un fort impact sur les résultats mais peuvent être limités en choisissant
des sous-modèles LES appropriés. La constante du modèle de combustion turbulence a également un impact
considérable sur les résultats des LES d’explosion ; cependant la valeur de 0.3 choisie dans notre étude LES
semble être la valeur adaptée aux écoulements considérés dans ces explosions de petite échelle. Ce constat est
néanmoins une source de motivation pour essayer d’appliquer un modèle de combustion turbulente dynamique.
Ces travaux sont présentés dans la section 9.4.

• Finalement, certains points sont inquiétants car proviennent d’une mauvaise connaissance de propriétés phy-
siques de notre écoulement: l’impact de la vitesse laminaire de la flamme s’est montré particulièrement influant
sur la surpression générée par l’explosion et cette incertitude peut difficilement être levée. La composition ini-
tiale du mélange peut également induire une incertitude si celle-ci n’est pas connue avec précision.

FIGURE 9.51 : Récapitulatif des sensibilités aux différents paramètres étudiés - Configuration BBBS.

189
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9.4 Application d’un modèle de combustion turbulente dy-
namique aux explosions en domaine semi-confiné de
petite échelle

Comme il a été montré dans le cadre de l’étude de quantification d’incertitude des LES d’explosion dans la
chambre semi-confinée de l’Université de Sydney, les résultats obtenus font l’objet d’une forte sensibilité à la valeur
de la constante du modèle de combustion turbulente. Chacun des deux modèles étudiés jusqu’à présent (Colin [207]
ou Charlette [211]) mettent en jeu une constante dont la valeur n’est pas strictement déterminée par les auteurs. Cette
constante est donc généralement fixée de façon empirique, en se basant sur les précédents calculs LES de combustion
turbulente.

Cependant, rien n’indique que ce paramètre des modèles soit effectivement défini de façon unique et constante
pour tous les écoulement turbulents considérés. Il est en effet possible que ce coefficient puisse dépendre de la
taille du filtre LES, de l’intensité turbulente, du nombre de Reynolds, des propriétés thermodiffusives de la flamme,
ou de la proximité des murs par exemple. De plus, ces modèles à coefficient constant reposent sur une hypothèse
d’équilibre entre la turbulence et la surface de flamme, ce qui n’est pas nécessairement vérifié tout au long d’une
même simulation (cas d’un phénomène transitoire tel qu’un allumage dans un moteur à piston [203]) ou dans tout le
domaine (cas d’une flamme derrière un brûleur swirlé turbulent par exemple [234]). Parmi tous ces points, le passage
à l’échelle, depuis des explosions dans des enceintes de 50 cm à des buildings de 20 m, est le plus préoccupant
puisqu’il implique des très fortes variations de nombre de Reynolds.

Comme il a été présenté dans la Section 4.2.4 des méthodes existent afin d’estimer la valeur de la constante de
façon dynamique, en fonction de l’écoulement considéré. De telles méthodes reposent sur une identité de Germano
qui permet de tirer de l’information de la surface de flamme résolue par la LES afin de déterminer la valeur de la
constante du modèle adaptée. Cette méthode, qui ne considère alors pas une valeur unique et constante pour tous
les écoulements ne repose pas sur l’hypothèse d’équilibre entre la turbulence et la surface de flamme qui parait
très restrictive pour les écoulements observés lors des explosions pour lesquelles la flamme se développe dans un
environnement initialement au repos avant de transitionner vers une propagation turbulente. Ce type de méthode
paraı̂t donc parfaitement adapté à l’étude des explosions.

De plus, la simplicité des conditions limites et initiales de ces configurations de chambres semi-confinées en font
d’excellents cas-tests pour valider les modèles de combustion turbulente. Ces configurations permettent en effet de
s’affranchir de la modélisation d’une turbulence initiale comme il serait nécessaire pour des simulations de THI ou
de bombes turbulentes sphériques ainsi que de la modélisation d’injection de turbulence comme il serait nécessaire
pour des simulations de turbines à gaz ou de jets.

La formulation dynamique utilisée repose sur le modèle de Charlette qui a l’avantage de présenter sa constante
sous forme d’exposant et induit ainsi une plus grande robustesse dans sa détermination de façon dynamique
par rapport à une formulation de type Colin pour laquelle la constante multiplicative peut entrainer des formes
indéterminées [232].

Dans un premier temps le formalisme lié à la formulation dynamique du modèle de combustion turbulente de
Charlette est rappelé avec des détails supplémentaires sur son implémentation dans le code AVBP. Ce modèle est
ensuite testé sur des cas-tests laminaires et turbulents simples afin de le valider avant de l’appliquer sur deux des
configurations d’explosion en chambre semi-confinée de l’Université de Sydney.

9.4.1 Développement mathématique et détails de mise en oeuvre

9.4.1.a) Approche pour le modèle de combustion turbulente dynamique de Charlette [210]

La méthodologie aboutissant au modèle de combustion turbulente dynamique développé par Charlette [210] ainsi
que son formalisme mathématique ont déjà été détaillés dans la Section 4.2.4. L’approche est simplement rapidement
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rappelée ici.

La méthode repose sur une identité de Germano sur le taux de réaction qui est estimé dans notre calcul LES à une
échelle ∆̂ supérieure à l’échelle du filtre LES ∆e de deux façons différentes :

• Soit en estimant le taux de réaction à l’échelle du filtre LES ∆e puis en le filtrant à l’aide d’un filtre test

d’échelle
︷︸︸︷
∆ afin d’aboutir à un filtre effectif d’échelle ∆̂ :

∆̂ = γ∆e =

√

∆2
e +

︷︸︸︷
∆

2

(9.42)

• Soit en estimant directement le taux de réaction à partir des variables exprimées à l’échelle ∆̂.

En écrivant le taux de réaction ω̇k sous la forme :

ω̇k =
Ξ∆

∆
W∆,k(Q̃) (9.43)

faisant intervenir la fonction d’efficacitéΞ∆ à l’échelle∆ et le terme sourceW∆,k fonction des variables Q̃ à l’échelle
∆, nous pouvons écrire l’égalité décrite précédemment à l’échelle ∆̂, moyennée sur un domaine donné (opérateur
< . >) :

〈︷ ︸︸ ︷
Ξ∆e

∆e
W∆e,k(Q̃)

〉

=

〈
Ξγ∆e

γ∆e
Wγ∆e,k(

̂̃
Q)

〉
(9.44)

où ̂̃Q représente les variables test-filtrées au sens de Favre à l’échelle ∆̂. En utilisant la fonction d’efficacité Ξ∆

standard du modèle de Charlette [211] (Eq. 4.46), on aboutit à la relation suivante pour βdyn
Charlette :

βdyn
Charlette =

log

(

γ

〈︷ ︸︸ ︷
W∆e,k(Q̃)

〉

/

〈
Wγ∆e,k(

̂̃
Q)

〉)

log
(

1+min[γ∆e/δ0l ,Γγ∆e(<u′

γ∆e
>/S0

l )]
1+min[∆e/δ0l ,Γ∆e(<u′

∆e
>/S0

l )]

) (9.45)

9.4.1.b) Implantation

i ) Formule de βdyn
Charlette

En prenant la formulation complète de Ξ∆e donnée par l’Eq. 4.46 pour l’estimation de βdyn
Charlette qui permet d’ob-

tenir l’Equation 9.45, les incertitudes sur les estimations des vitesses caractéristiques u′
∆e

, et u′
γ∆e

sont susceptibles
de provoquer des instabilités numériques [232]. Afin de s’affranchir de ce problème, βdyn

Charlette est déterminé dans
le cas limite d’intensités turbulentes élevées, quand la valeur maximale du facteur de plissement est contrôlée par le
modèle fractal:

lim
u′

∆e
→∞

Ξ∆e =

(
∆e

δ0L

)βdyn
Charlette

; lim
u′

γ∆e
→∞

Ξγ∆e =

(
γ∆e

δ0L

)βdyn
Charlette

(9.46)

Ensuite, l’estimation du taux de réaction à l’aide d’une loi classique d’Arrhénius peut également être source
d’erreurs. En effet, la combinaison d’une loi d’Arrhénius avec un filtrage Gaussien entraine un décalage spatial des
grandeurs filtrées (le taux de réaction exprimé en loi d’Arrhénius puis filtré ne coı̈ncide pas avec le taux de réaction
exprimé en loi d’Arrhénius calculé à partir des variables filtrées). Ce décalage introduit un biais qui conduit à un β
non nul même dans le cas 1D laminaire. Le problème n’existe pas avec le gradient de c puisque gradient filtré et
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gradient de la grandeur filtrée sont identiques pour une flamme laminaire plane. Afin d’estimer le taux de réaction,
le choix a donc été d’utiliser le formalisme de Densité de Surface de Flamme défini dans la Section 4.2.3. Sous les
hypothèses de chimie à 1-étape, de nombres de Lewis unitaires, et de combustion adiabatique et isobare, la structure
d’une flamme pré-mélangée peut être décrite en utilisant une unique variable d’avancement c telle que c = 0 dans les
gaz frais et c = 1 dans les gaz brulés. Dans notre cas nous avons utilisé la température comme variable d’avancement :

c =
T − TGF

TGB − TGF
(9.47)

Les études [108, 201, 202] montrent que, pour les approches de type densité de surface de flamme, le taux de réaction
filtré peut s’écrire:

ω̇kc = ρGFS
0
LΣ (9.48)

Le calcul de βdyn
Charlette est basé sur la Densité de Surface de Flamme Σ introduite par Veynante et Vervisch [171] :

Σ = Ξ∆|∇c̃| (9.49)

d’où, en reprenant l’Equation 9.48 :
ω̇kc = ρGFS

0
LΞ∆|∇c̃| (9.50)

En reprenant l’Equation 9.44 et en introduisant les Equations 9.46 et 9.50, on obtient la relation :

〈︷ ︸︸ ︷(
∆e

δ0l

)β

|∇c̃|

〉

=

〈(
γ∆e

δ0l

)β

|∇̂̃c|

〉

(9.51)

d’où l’on tire l’expression de βdyn
Charlette:

βdyn
Charlette =

log

(〈
|
︷︸︸︷
∇c̃ |

〉
/
〈
|∇̂̃c|

〉)

log
(
∆̂/∆

) =

log

(〈
|
︷︸︸︷
∇c̃ |

〉
/
〈
|∇̂̃c|

〉)

log(γ)
(9.52)

Le calcul de βdyn
Charlette fait donc intervenir trois grandeurs:

• γ : obtenu par la relation de combinaison du filtre LES ∆e avec le filtre test
︷︸︸︷
∆ . La combinaison d’un filtre

LES associé au modèle de flamme épaissie avec un filtre gaussien n’est pas triviale. Ce problème est abordé
dans la Section 9.4.2.

• |∇̂̃c| : le gradient de la variable d’avancement, calculé après filtrage de c̃ à l’échelle test.

• |
︷︸︸︷
∇c̃ | : le gradient de la variable d’avancement, filtré à l’échelle test.

ii ) Mode de calcul de βdyn
Charlette

Plusieurs méthodes de calcul de βdyn
Charlette existent, se différenciant par la définition de l’opérateur de moyenne 〈.〉.

En effet, si la valeur de βdyn
Charlette évolue au cours du temps en fonction de l’état de la surface de flamme, il peut

aussi évoluer localement : du fait de la géométrie, la flamme peut présenter une surface laminaire en un point et très
turbulente en un autre. On distingue dans notre cas 3 méthodes de calcul de βdyn

Charlette :
• βdyn

Charlette global : cette méthode considère une valeur de βdyn
Charlette unique pour tout point de la surface

de flamme. L’estimation de βdyn
Charlette est obtenue par la méthode présentée précédemment, c’est-à-dire en

moyennant les taux de réaction sur tout le domaine d’étude. Elle permet d’obtenir une évolution de βdyn
Charlette

temporelle uniquement et sera donc pertinente uniquement pour des configurations pour lesquelles la combus-
tion se produit de manière “homogène” dans tout le domaine de calcul.
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• βdyn
Charlette local : C’est la méthode la plus réaliste, qui permet non seulement de prendre en compte l’évolution

temporelle de la valeur de βdyn
Charlette mais aussi son évolution spatiale, permettant de distinguer les zones tur-

bulentes des zones laminaires au sein de la flamme. L’opérateur 〈.〉 est alors à prendre au sens d’une moyenne
locale sur le domaine. Cette méthode nécessite de faire intervenir une taille de filtre supplémentaire pour choi-
sir 〈.〉, et est par conséquent plus coûteuse que la méthode précédente. En pratique, cette moyenne local est
effectuée à l’aide d’un nouveau filtre gaussien.

• βdyn
Charlette par bande : cette méthode est particulièrement adaptée dans des configurations où l’intensité turbu-

lente varie principalement dans une seule direction comme c’est le cas pour le cas-test d’explosion de l’Uni-
versité de Sydney. Avec cette dernière méthode βdyn

Charlette est moyenné sur une tranche d’épaisseur choisie.
Elle nécessite un temps de calcul semblable à la méthode du βdyn

Charlette global, tout en permettant de distin-
guer différentes zones plus ou moins turbulentes en fonction de la localisation de la surface de flamme dans la
chambre et par rapport aux barreaux générant la turbulence.

9.4.2 Validation et paramétrisation du modèle

Si le modèle de Charlette à coefficient dynamique avait déjà été implémenté dans le code AVBP par G. Wang [232]
pour l’approche FSD, il a du être réimplémenté afin d’être adapté au modèle TFLES. Plusieurs tests doivent donc
être menés afin de valider cette approche :

• Dans un premier temps la taille de filtre équivalent à l’opération d’épaississement est évaluée.
• Des cas-tests de complexité croissante sont ensuite étudiés pour s’assurer du bon comportement du modèle.

9.4.2.a) Evaluation du filtre TFLES

Le calcul de βdyn
Charlette (Eq. 9.52) fait intervenir la taille de filtre LES ∆e. Dans notre cas cette valeur ∆e

correspond à la taille du filtre gaussien équivalent à l’opération d’épaississement introduite par le modèle TFLES,
∆TFLES . La valeur de ce filtre n’est pas une grandeur connue a priori et est susceptible de varier en fonction du
maillage utilisé pour le calcul. En effet l’opération d’épaississement de la flamme n’est pas réalisée par un filtre
Gaussien et on n’a donc pas a priori ∆TFLES = F δ0l . Il est indispensable de savoir estimer la valeur de ∆TFLES

pour ne pas faire d’erreur dans la taille du filtre test ∆̂. Deux approches ont permis d’estimer ∆TFLES , une approche
analytique et une approche numérique. L’approche analytique a été menée à l’EM2C par Denis Veynante. Elle a
permis d’exprimer ∆TFLES en fonction de F δ0l pour des valeurs de F grandes devant 1 :

∆TFLES 2
2
√
6

3
F δ0l 2 1.6F δ0l

On se reportera pour plus de détails sur le développement analytique à l’annexe A. On détaille dans la suite
l’étude numérique que nous avons réalisée en parallèle de l’étude analytique de D. Veynante.

i ) Etude numérique sur une flamme 1D
On souhaite estimer numériquement la relation entre l’opération d’épaississement induite par le modèle TFLES et
un filtrage gaussien sur une flamme 1D. Plus précisément, c’est l’évolution de la valeur du paramètre α = ∆TFLES

Fδ0l
qui est étudiée lorsque ∆TFLES varie, c’est à dire lorsque l’on épaissit la flamme.

Les calculs ont été menés sur une flamme 1D prémélangée résolue (DNS). Le gaz utilisé est un mélange propane-
air dans les proportions stoechiométriques (φ = 1). La chimie réduite à 2-étapes utilisée jusqu’à présent est utilisée
ici. La vitesse de flamme laminaire obtenue est S0

l = 38.3cm/s, et l’épaisseur de flamme correspondante δ0l =
0.341mm.

Nous supposons qu’il existe une relation entre filtre gaussien et épaississement, de la forme ∆TFLES = αFδ 0
l ,

où F est le facteur d’épaississement de la flamme. La valeur α représente donc le ratio entre la taille du filtre gaussien
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et celle du filtre dû à l’épaississement. Le problème ici est que lorsque l’on filtre une flamme à l’aide d’un filtre
gaussien, le front de flamme obtenu n’a pas la même forme que lorsque applique le modèle TFLES à cette même
flamme initiale. Ceci empêche par conséquent de comparer de façon directe les deux fronts de flamme ainsi obtenus.
Afin de comparer la flammes filtrées à l’aide du filtre gaussien et la flamme épaissie à l’aide du modèle TFLES, nous
nous sommes donc basés sur l’épaisseur thermique du front de flamme définie comme :

δ0L =
TGB − TGF

max
(
∂T
∂x

) (9.53)

En pratique, différentes tailles de filtre test ont été appliquées sur la DNS de flamme 1D calculée a priori. Après
filtrage par le filtre gaussien de taille ∆filt, on obtient une flamme artificiellement épaissie au sens filtrage gaussien.
L’épaississement au sens TFLES équivalent Feq est calculé à partir de l’épaisseur thermique de flamme δ0L.

Feq =

∂c

∂x

∣∣∣∣
max

DNS

∂c

∂x

∣∣∣∣
max

filt

(9.54)

où c est une variable d’avancement calculée à partir de la température: c = T−TGF
TGB−TGF

. Connaissant la valeur de
∆filt utilisée, et toujours sous l’hypothèse ∆filt = αFδ 0

l , on obtient directement la valeur de α correspondante:
α = ∆filt

Feqδ0l
.

L’opération de filtrage a été répétée pour différentes tailles de filtre gaussien ∆filt. La figure 9.52 montre
l’évolution de α selon la taille de filtre choisie.
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FIGURE 9.52 : Flamme 1D C3H8-air à φ = 1 : évolution du coefficient α en fonction de l’épaississement.

Il apparaı̂t que le filtre équivalent à l’épaississement n’est pas constant avec la valeur de F, mais tend vers 1.42F δ0l
pour des fortes valeurs de F. Cette asymptote à 1.42 se rapproche de la valeur théorique de 1.63 obtenue analytique-
ment par D. Veynante.

194
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ii ) Influence de la chimie
Les mêmes tests ont été réalisés avec deux autres chimies : hydrogène-air et méthane-air. Comme le montre la
Figure 9.53, la valeur asymptotique de α n’est pas totalement indépendante de la chimie. Cependant on retrouve
toujours une valeur asymptotique de α aux alentours de 1.4. Le coefficient α ne varie pas beaucoup, même pour des
chimies très différentes.
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FIGURE 9.53 : Flamme 1D prémélangée : évolution du filtre gaussien équivalent à l’épaississement en fonction de
l’épaississement pour plusieurs chimies fuel-air.

Dans les calculs qui suivent, on définira ∆TFLES par la relation:

∆TFLES = α ∗ F δ0l (9.55)

où α est extrait de la Figure 9.53.

9.4.2.b) Cas 2D laminaire plan

Un cas important de validation du modèle dynamique est sa capacité à rendre compte du plissement de sous-maille
nul d’une flamme laminaire (βdyn

Charlette = 0). Dans ce but, un cas-test 2D de flamme prémélangée stationnaire a été
mis en place (Fig. 9.54). La flamme étant laminaire et plane, l’opération de filtrage permettant de calculer βdyn

Charlette

doit laisser la flamme plane. En théorie on souhaite donc obtenir un βdyn
Charlette nul à tout instant, valeur traduisant

une flamme laminaire. Un βdyn
Charlette global est utilisé ici.

Le mélange est constitué de propane et d’air dans les proportions stoechiométriques, comme précédemment. Le
test a été réalisé sur un maillage carré de 1001 par 1001 points, de coté 7cm, permettant ainsi de réaliser un calcul
DNS servant de référence pour lequel la flamme est résolue sur 5 points sans l’épaissir (F = 1). Afin d’observer
le comportement du modèle dynamique sur la flamme 2D plane dans le contexte du modèle TFLES, des calculs
sont ensuite réalisés en épaississant la flamme (F = 5, et F = 10). Suivant les résultats de l’étude précédente, pour
chaque valeur d’épaississement, la taille de filtre TFLES est estimée par ∆TFLES = αFδ0L. La taille du filtre test

est ensuite fixée à
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES , soit une taille de filtre effective ∆̂ = 1.8∆TFLES . Des tests réalisés avec

des tailles de filtre test
︷︸︸︷
∆ = ∆TFLES et

︷︸︸︷
∆ = 2 ∆TFLES n’ont pas montré de variations significatives des
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FIGURE 9.54 : Configuration 2D de flamme laminaire plane.

résultats.

L’évolution du coefficient βdyn
Charlette au cours du temps obtenue pour les différents épaississements est montrée

sur la Figure 9.55. Il apparait que βdyn
Charlette converge vers une valeur très faible (∼ 1, 7.10−3), indépendamment

de l’épaississement, ce qui est proche du comportement βdyn
Charlette → 0 attendu. On note cependant un overshoot

dans les premiers instants, d’autant plus important et court que l’épaississement est faible. La Figure 9.56 montre
les évolutions temporelles du taux de réaction des différents calculs, pour lesquelles une phase transitoire, de durée
égale à celle du βdyn

Charlette, est également visible. Ici, même si βdyn
Charlette est différent de 0 durant cette phase

transitoire, la flamme et son taux de réaction ne peuvent pas être impactés car la turbulence est nulle (u′ = 0 dans
l’Equation 4.46). La phase transitoire observée sur les taux de réactions est due au temps d’établissement de la
flamme qui est initialisée avec des profils de température et d’espèces en tangente hyperbolique qui ne correspondent
pas à la solution physique du problème. Le pic de βdyn

Charlette observé est la conséquence de cette phase transitoire
d’établissement de la flamme. Cependant, la valeur de ce pic de βdyn

Charlette restant très modéré (βdyn
Charlette ∼ 0.03),

ce phénomène n’est pas problématique pour la suite, d’autant plus qu’en absence de turbulence, la flamme ne sera
pas impactée.

DNS (F = 1)
F = 5
F = 10

Time [s]

C
oe

ffi
ci

en
tβ

d
y
n

C
h
a
r
le
t
t
e
[−

]

00 0.001 0.002 0.003 0.004

0.025

0.05

0.075

0.1

FIGURE 9.55 : Flamme 2D plane C3H8-air à φ = 1 : évolution de βdyn
Charlette au cours du temps pour différentes valeurs du

coefficient d’épaississement.
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FIGURE 9.56 : Flamme 2D plane C3H8-air à φ = 1 : évolution du taux de réaction au cours du temps pour différentes valeurs du
coefficient d’épaississement.

9.4.2.c) Cas 2D laminaire sphérique

Nous avons vu (Section 9.4.2.b)) que le modèle dynamique de Charlette se comporte correctement pour une
flamme laminaire plane. Nous cherchons maintenant à évaluer la capacité du modèle dynamique à restituer une
valeur nulle pour le coefficient βdyn

Charlette pour une flamme laminaire sphérique. L’impact de la courbure du front de
flamme sur le comportement du modèle est étudié ici.

La configuration consiste en un noyau de gaz brulés de rayon initial 6mm se propageant de façon laminaire dans
un mélange stoechiométrique propane-air au repos. Différents calculs ont été réalisés, se différenciant par la valeur de
l’épaississement appliqué à la flamme (F = 5, 8 et 10). Un cas DNS a également été réalisé (F = 1) et est considéré

comme le calcul de référence. Comme précédemment, la taille du filtre test est ensuite fixée à
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES ,

soit une taille de filtre effective ∆̂ = 1.8∆TFLES où ∆TFLES = αFδ0L.

La Figure 9.57 montre l’évolution du βdyn
Charlette au cours de la propagation du noyau de flamme, pour différentes

valeurs d’épaississement.

Premièrement, contrairement à ce qui est attendu, il apparait que le coefficient βdyn
Charlette prend des valeurs non-

nulles dans les premier temps de la propagation, lorsque la courbure est la plus forte. Ensuite, au fur et à mesure que
la flamme se propage et que sa courbure diminue, le βdyn

Charlette tends vers une valeur proche de 0, correspondant
alors au comportement attendu.

Cet effet est différent de celui observé sur le cas de la flamme plane, tant en terme d’amplitude que de durée, ainsi
qu’en terme d’effet de l’épaississement. Il n’y a que pour le cas DNS que le pic de βdyn

Charlette observé précédemment
est toujours visible. Ici, il semble que dans les premiers instant de la propagation, lorsque le rayon de courbure

est petit devant la taille du filtre-test
︷︸︸︷
∆ , le modèle dynamique capte la courbure de la flamme laminaire, ce qui

engendre une valeur de βdyn
Charlette non-nulle. Le modèle n’est donc pas capable de différencier la courbure d’une

flamme laminaire (qui ne doit pas être prise en compte pour le calcul de βdyn
Charlette) de la courbure associée au

plissement résolu d’une flamme turbulente (qui doit être prise en compte pour le calcul de βdyn
Charlette).
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FIGURE 9.57 : Flamme 2D laminaire sphérique C3H8-air à φ = 1: Evolution de βdyn
Charlette au cours du temps pour plusieurs

valeurs d’épaississement.

Deuxièmement, il apparait que cette évolution transitoire de βdyn
Charlette est d’autant plus longue et de forte am-

plitude que l’épaississement est fort. Lorsque l’on augmente la valeur de l’épaississement sur la flamme sphérique
initiale de faible rayon, l’épaisseur relative du front de flamme par rapport au rayon de la flamme F δ0L/Rflam devient
de plus en plus importante, comme illustré sur la Figure 9.58.

FIGURE 9.58 : Noyau de flamme initial pour 3 différentes valeurs d’épaississement. Lorsque F devient grand l’épaisseur de
flamme n’est plus négligeable devant le rayon de la flamme.

Parallèlement, lorsque la valeur de F est augmentée, il est également nécessaire d’augmenter la taille
︷︸︸︷
∆ du

filtre-test utilisé, afin de garder le rapport γ = ∆̂/∆TFLES constant. En effet, en utilisant l’Equation 9.42,
︷︸︸︷
∆ est

relié à F par la relation :
︷︸︸︷
∆ 2 αFδ 0

l

√
γ2 − 1 (9.56)

Par conséquent, lorsque F augmente, la taille relative du filtre-test par rapport au rayon de courbure de la flamme
devient de plus en plus importante. La courbure de la flamme sphérique est alors d’autant plus filtrée, ce qui augmente
la valeur de βdyn

Charlette. Ceci est illustré sur la Figure 9.59 où le coefficient βdyn
Charlette est tracé en fonction de

l’épaisseur relative de la flamme épaissie par rapport au rayon de flamme F δ0L/Rflam, ce qui correspond également
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9.4. Application d’un modèle de combustion turbulente dynamique aux explosions en domaine semi-confiné de
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au ratio du filtre-test par rapport au rayon de courbure de la flamme
︷︸︸︷
∆ /Rflam pondéré par le coefficient 1

α
√

γ2−1
.

Il apparait alors clairement que lorsque la flamme est courbée, la valeur de βdyn
Charlette dépend directement de ce ratio,

ce qui confirme que la valeur non-nulle de βdyn
Charlette observée est due au fait que le modèle de Charlette dynamique

capte la courbure du front de flamme laminaire. Lorsque l’on laisse évoluer ces flammes sphériques, le rayon de
courbure augmente tandis que l’épaisseur de la flamme épaissie (ainsi que la taille de filtre-test) reste constante. Cet
effet s’atténue et βdyn

Charlette tend alors vers 0 au fur et à mesure que la flamme se propage. Le pic que l’on observe
sur la Figure 9.59 pour les résultats DNS est l’effet transitoire observé précédemment sur le cas 2D plan. Cet effet
est par ailleurs totalement “gommé” ici lorsque la flamme est épaissie.
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FIGURE 9.59 : Flamme 2D laminaire sphérique C3H8-air à φ = 1: évolution de βdyn
Charlette en fonction du rapport F δ0L/Rflam.

En résumé, le modèle de Charlette dynamique n’est donc pas capable de différencier la courbure d’une flamme la-
minaire de la courbure associée au plissement d’une flamme turbulente. La conséquence est une valeur de βdyn

Charlette
trop élevée en début de développement de la flamme, valeur qui diminue à mesure que le rapport F δ0l /Rflam tend
vers 0. Ceci peut être problématique pour des situations d’allumage par exemple (F δ0L/Rflam >> 1), où l’on attend
du modèle dynamique de plissement de sous-maille qu’il puisse rendre compte de la transition laminaire-turbulent
de la flamme sous la forme d’une augmentation de βdyn

Charlette. Dans le cas de la configuration d’explosion de l’Uni-
versité de Sydney, le mélange est au repos initialement. Une valeur non-nulle de βdyn

Charlette dans les premiers instants
n’est par conséquent pas dramatique dans la mesure où la vitesse de fluctuation turbulente u′ sera nulle, ce qui assure
d’avoir une fonction d’efficacité nulle, comme attendu.

9.4.2.d) Cas 2D turbulent sphérique

Notre intérêt se porte maintenant sur le comportement du modèle de Charlette dynamique lorsque la flamme se
développe dans un environnement turbulent. Dans ce cas le front de flamme interagit avec la turbulence et se plisse
à différentes échelles. On s’attend à ce que le βdyn

Charlette traduise le passage du régime laminaire au régime turbulent
de la flamme, c’est-à-dire qu’il parte de 0, augmente lorsque la flamme se plisse, puis se stabilise enfin lorsqu’il y
aura équilibre entre le plissement de la flamme et la turbulence.

Des tests 2D basés sur l’étude de Wang et al. [233] ont été réalisés en laissant un noyau de flamme se développer
dans une THI, comme illustré sur la Figure 9.60.
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FIGURE 9.60 : Evolution d’un front de flamme sphérique (isocontour de dégagement de chaleur blanc) dans un champs initiale-
ment turbulent (champ de vorticité) - intensité turbulente u′ = 3 m/s.

La Table 9.17 récapitule les grandeurs utilisées pour générer la THI sur différents maillages. Toutes ces THI ont
été générées en utilisant un spectre de Passot-Pouquet [262]

Echelle intégrale Lt = 6.5mm

Intensité turbulente u′
∈ [0m/s, 15m/s]

Pression P = 101325Pa

Température T = 300K

TABLE 9.17 : Tableau récapitulatif des grandeurs d’intérêt de la THI initiale - Cas 2D turbulent sphérique.

Les résultats illustrés sur la Figure 9.61 montrent plusieurs tendances du modèle en présence de turbulence:
• Overshoot Le modèle d’efficacité dynamique génère un pic initial de βdyn

Charlette juste après l’allumage. Ce pic
est d’autant plus intense et rapide que l’intensité turbulente est élevée. L’origine de ce pic a été étudiée et est
liée à l’initialisation de la turbulence homogène isotrope. Le spectre généré par la méthode de Passot-Pouquet
est un spectre approché de la THI qui nécessite dans la pratique un temps d’adaptation typiquement de l’ordre
de grandeur d’un temps de retournement des grandes structures. C’est durant cette periode que le pic se produit.
Les mêmes calculs effectués en laissant décroitre la THI avant d’initialiser la flamme ne présentent quasiment
plus de pic initial de βdyn

Charlette (non montré ici).
• Valeur à convergence Après le régime transitoire décrit ci-dessus, la valeur de βdyn

Charlette se stabilise autour
d’une valeur limite d’autant plus importante que l’intensité turbulente est forte, ce qui était attendu.

• Oscillations Pour des faibles valeurs d’intensité turbulente (1m/s) l’évolution de βdyn
Charlette vers sa valeur

de convergence est lisse. Lorsque l’on monte en intensité turbulente, β connait des oscillations autour de sa
valeur à convergence. Ces oscillations ont été étudiées et semblent liées au régime de combustion observé.
Aux faibles intensités turbulentes, la flamme va se plisser mais rester dans le régime de wrinkled flamelet. Le
plissement reste modéré et le βdyn

Charlette faible. Lorsque l’intensité turbulente augmente, des poches de gaz
frais et gaz brulés vont se détacher et la flamme passe dans un régime de corrugated flamelet. La courbure
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FIGURE 9.61 : Flamme 2D turbulente sphérique C3H8-air à φ = 1: Evolution de βdyn
Charlette au cours du temps pour plusieurs

intensités turbulentes.

moyenne de la flamme augmente à cause de ces intrusions, ce qui a tendance à faire augmenter βdyn
Charlette.

Lorsque ces proches de gaz frais sont entièrement brulées, la flamme résolue perd localement de sa courbure,
diminuant la valeur de βdyn

Charlette.

9.4.2.e) Conclusion

En conclusion, l’ensemble de ces tests montre globalement un bon comportement du modèle dynamique et de
son implémentation dans le code. Le modèle prédit correctement une valeur proche de 0 pour βdyn

Charlette lorsque la
flamme est laminaire et il a été mis en évidence que le modèle était en mesure de s’adapter à l’intensité turbulente
que rencontre localement la flamme en augmentant la valeur de βdyn

Charlette.

Le seul cas pathologique mis en évidence concerne l’application du modèle de Charlette dynamique à des
flammes laminaires fortement courbées, caractéristiques des instants initiaux de propagation sphérique qui suivent
l’allumage. Ce problème n’est cependant pas critique a priori dans notre cas dans la mesure où l’allumage a lieu dans
un écoulement au repos. En effet, la vitesse de fluctuation turbulente u′ nulle à ce moment permettra d’assurer une
fonction d’efficacité nulle, comme attendu.

Le modèle dynamique va donc maintenant être testé sur la configuration d’explosion de l’Université de Sydney
afin d’estimer les apports de cette approche par rapport à la formulation à coefficient constant sur ce cas réel de
combustion turbulente.

9.4.3 Application au cas-test d’explosion en domaine semi-confiné de petite
échelle

Le modèle de Charlette dynamique est maintenant testé sur la configuration de chambre d’explosion semi-
confinée de l’Université de Sydney. Comme il a été vu dans la Section 9.1.3 pour la configuration à 3 grilles BBBS,
le modèle de Charlette à coefficient βCharlette constant et égal à 0.5 a montré une forte surestimation de la vitesse de
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propagation de la flamme et de la surpression générée. Par ailleurs, même si le modèle de Colin à coefficient βColin

constant a permis d’obtenir de bon résultats pour les différentes configurations de petite échelle, il a été montré dans
la Section 9.3 qu’il pouvait être particulièrement dépendant à la valeur de la constante choisie. La formulation dyna-
mique du modèle de de Charlette a été appliqué sur deux configurations différentes : les configurations BBBS - C3H8
et OOBS - C3H8.

i ) Configuration 3 - BBBS - C3H8
Le modèle de Charlette dynamique est testé dans un premier temps sur la configuration à 3 grilles (BBBS) pour
laquelle l’intensité turbulente est plus élevée que dans la chambre à 1 grille. Suivant les résultats des études
préliminaires, la taille de filtre LES est estimée par ∆TFLES = 1.4 ∗ F ∗ δ0L = 3.5 mm. La taille du filtre test est

ensuite fixée à
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES , soit une taille de filtre effective ∆̂ = 1.8∆TFLES . Des tests réalisés avec des

tailles de filtre test
︷︸︸︷
∆ = ∆TFLES et

︷︸︸︷
∆ = 2 ∆TFLES n’ont pas montré de variations significatives des résultats.

Deux formulations différentes du modèle de Charlette dynamique ont été testées sur cette configuration :

• La formulation globale : l’opérateur de moyenne correspond ici à une moyenne volumique sur tout le domaine.
Le calcul global de β requiert un temps CPU équivalent au temps de calcul d’une itération standard complète.
Cependant, il n’est nécessaire de mettre à jour β qu’approximativement toutes les 250 itérations pour notre
application, ce qui rend son temps de calcul négligeable.

• La formulation locale : l’opérateur de moyenne est assimilé à une moyenne locale réalisée à l’aide d’un

filtrage gaussien de taille ∆ave = 3 ∆TFLES = 2
︷︸︸︷
∆ . Le temps nécessaire au calcul d’un β local est 25 fois

supérieur au calcul d’un β global, soit 25 itérations standard complètes. Puisque β est mis à jour toutes les
250 itérations, la procédure dynamique locale cause une augmentation du temps CPU de 10% par rapport à un
calcul à coefficient constant.

La Figure 9.62 montre un champ instantané de gradient de variable d’avancement résolu c̃ ainsi que les champs

des grandeurs filtrées correspondantes, utilisées pour l’estimation dynamique du coefficient βdyn
Charlette : |

︷︸︸︷
∇c̃ | et

|∇̂̃c|. Les structures de flamme turbulentes observées sur le gradient de c̃, |∇c̃|, sont correctement filtrées par le

filtre gaussien de taille
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES , qui épaissit considérablement le front de flamme. La comparaison de la

figure du milieu et de la figure de gauche montre que la localisation du terme source filtré |
︷︸︸︷
∇c̃ | et du terme source

calculé à partir des variables filtrées |∇̂̃c| diffère sensiblement. Cette action de “décentrage” illustre la raison pour
laquelle le coefficient βdyn

Charlette local ne peut pas être estimé directement à partir des valeurs locales des termes
filtrés mais nécessite une opération de moyenne sur un volume donné.

Le champ de βdyn
Charlette obtenu avec la formulation dynamique locale du modèle de Charlette est illustré sur la

Figure 9.63 à différents instants de la propagation. Les fonctions de densité de probabilité de βdyn
Charlette calculées

dans la flamme pour ces solutions sont également montrées. D’un point de vue spatial, conformément à ce que l’on
attend du modèle, il apparait que les zones les plus plissées correspondent aux zones où βdyn

Charlette est le plus élevé.
D’un point de vue temporel, plus la flamme se propage, plus elle devient turbulente et se plisse, et plus elle laisse
apparaı̂tre des zones de fort βdyn

Charlette. Ceci est appuyé par les fonctions de densité de probabilité associées à ces
solutions. Au début de la propagation, lorsque la flamme est laminaire, la pdf laisse apparaitre un pic unique proche
de βdyn

Charlette = 0. Lorsque la flamme devient plus turbulente, le pic s’élargit progressivement, jusqu’à mettre en
évidence une large gamme de βdyn

Charlette obtenue sur la flamme (entre 0 et 0.8), particulièrement mise en valeur sur
les résultats à t = 10 ms. Ceci souligne le caractère limitant de l’utilisation d’un βdyn

Charlette global pour toute la
flamme, et encore plus de celui de l’utilisation d’un βCharlette indépendant du temps pour ce type de configuration
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FIGURE 9.62 : Champs instantanés de gradient de variable d’avancement c̃ résolu et des quantités filtrées correspondantes -
Configuration BBBS - C3H8.

transitoire.

L’efficacité obtenue avec la formulation dynamique du modèle de Charlette est illustrée sur la Figure 9.64-
(gauche) à l’aide d’un diagramme de dispersion présentant l’efficacité estimée dans le front de flamme à 10 ms
(flamme pleinement turbulente) en fonction de la vitesse de fluctuation turbulente à l’échelle de la taille de maille
u′
∆e

, et coloré par la valeur de βdyn
Charlette. Ces données sont comparées à la formulation analytique ainsi qu’au dia-

gramme de dispersion obtenu pour le modèle de Charlette à coefficient βCharlette constant fixé à une valeur de 0.5
(Fig 9.64-droite). Il apparait alors que le modèle de Charlette dynamique induit une forte dispersion de l’efficacité
à travers la flamme dû au fait que l’exposant βdyn

Charlette varie entre 0 et 1 selon le plissement local de la flamme.
Ceci illustre bien le fait que la valeur de l’efficacité ne dépend plus seulement de la valeur de la vitesse de fluctuation
turbulente à l’échelle de la taille de maille ∆e mais également du plissement local de la flamme. Il apparait alors
que l’effet de saturation du modèle de Charlette à coefficient constant est atténué par la formulation dynamique de
βdyn
Charlette.

Ces résultats sont confirmés par les fonctions de densité de probabilité de l’efficacité dans la flamme tracées sur
la Figure 9.65 pour les différents modèles de combustion.

• Comme il a été vu dans la Section 9.1, la structure des pdfs obtenues avec le modèle de Colin et de Charlette
à coefficient constant diffère fortement : le modèle de Colin montre une large gamme d’efficacité, dont les
valeurs sont globalement inférieures à celles obtenues avec le modèle de Charlette, tandis que le modèle de
Charlette à coefficient βCharlette constant exhibe un fort pic dû à la saturation. La largeur de ce pic est liée aux
légères variations de taille de maille qui induisent des efficacités sensiblement supérieures ou inférieures à la
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valeur de saturation.
• Lorsque l’on utilise la formulation dynamique globale du modèle de Charlette, la structure de la pdf n’est

pas changée par rapport au modèle de Charlette à coefficient constant : les efficacités obtenues sont fortement
localisées autour d’une même valeur associée à la saturation du modèle. Cependant, la localisation du pic a été
modifiée par la valeur de βdyn

Charlette obtenue dynamiquement. Ce modèle dynamique reste par conséquent très
proche du modèle initial à coefficient constant en terme de formulation.

• À l’opposé, lorsque l’on utilise la formulation dynamique locale du modèle de Charlette, la structure même de
la pdf obtenue est complètement changée. De façon cohérente avec ce qu’il a été observé sur les diagrammes
de dispersion de la Figure 9.64, l’efficacité estimée par le modèle dynamique local est fortement dispersée et
s’étale sur une large gamme de valeurs. Cette formulation dynamique locale se rapproche alors plus en ce sens
de la structure du modèle de Colin qui présente également un large spectre de valeurs d’efficacité.

La Figure 9.66-(gauche) montre l’évolution du coefficient βdyn
Charlette obtenue avec la procédure dynamique glo-

bale du modèle de Charlette ainsi que la valeur moyenne (moyenne volumique dans la chambre pondérée par le
taux de réaction) du βdyn

Charlette obtenue avec la procédure locale. La Figure 9.66-(droite) montre les taux de réaction
résolu et total correspondants, comparés à ceux obtenus avec les modèles à coefficient constant. Tout d’abord, il
apparait que la moyenne volumique du βdyn

Charlette obtenu avec la formulation locale est très semblable à la valeur
du βdyn

Charlette obtenu avec la procédure globale, tout au long de la propagation. La principale différence entre les
deux méthodes va donc résider dans la répartition sur la flamme de la valeur de βdyn

Charlette comme nous l’avons vu
précédemment. Celle-ci va en effet être uniforme pour la formulation globale tandis que pour la formulation locale,
une valeur de βdyn

Charlette plus élevée sera appliquée sur les zones les plus plissées, et moins élevée sur les zones les
moins plissées comme illustré sur la Figure 9.63. Les modèles dynamiques retranscrivent correctement la transition
laminaire-turbulente de la flamme au cours de sa propagation. βdyn

Charlette augmente progressivement au contact des
grilles pour n’atteindre 0.5 qu’après l’obstacle central. Si l’on se focalise maintenant sur les taux de réaction obtenus
avec les formulations de Charlette dynamiques, nous pouvons constater que malgré les fortes différences observées
jusqu’à présent, les résultats sont semblables à ceux obtenus avec la formulation constante avec βCharlette = 0.5,
indépendamment de l’opération de moyenne utilisée. Même si le taux de réaction total baisse lorsque la flamme est
pleinement turbulente, de façon cohérente avec la valeur de βdyn

Charlette qui baisse également après 15 cm, la for-
mulation dynamique ne semble pas apporter de changement considérable par rapport à la formulation à coefficient
constant en terme de taux de réaction global de la flamme. Même si durant la première phase de la propagation (avant
la 3ème grille) le coefficient βdyn

Charlette obtenu est inférieur à la valeur utilisée pour le modèle constant (0.5), ceci n’a
que très peu d’impact car l’intensité turbulente durant cette phase est relativement modérée et le taux de réaction est
en bonne partie résolu comme le montre la Figure 9.66-(droite). C’est finalement la valeur finale obtenue durant la
propagation turbulente qui semble déterminante pour cette configuration.

Les Figures 9.67-(gauche) et 9.67-(droite) montrent respectivement les vitesses de propagation et les surpressions
obtenues avec les différents modèles de combustion turbulente. De façon cohérente avec ce qui a été observé sur les
taux de réaction, les formulations dynamiques du modèle de Charlette amènent des résultats très semblables à la
formulation constante avec β = 0.5 en termes de vitesse de propagation de flamme. La principale différence entre la
formulation constante du modèle de Charlette et les formulations dynamiques résident dans l’estimation de la vitesse
de propagation de la flamme après 15 cm, en particulier pour la formulation locale, pour laquelle la vitesse à la
sortie de la chambre se rapproche de celle obtenue avec le modèle de Colin. En termes de surpression générée, si
la formulation dynamique globale du modèle de Charlette atteint une valeur maximale très proche de celle obtenue
avec la formulation constante, la formulation locale permet par contre d’améliorer sensiblement l’estimation de la
surpression maximale atteinte, sans toutefois donner un résultat compris dans l’enveloppe expérimentale.

La piste principale permettant d’expliquer pourquoi le modèle dynamique n’apporte pas ici d’amélioration
considérable par rapport au modèle de Charlette à coefficient β constant, réside dans l’aspect général de la flamme.
Tout au long de la propagation, des structures de flamme en forme de doigt sont générées.
D’une part, les “têtes” de ces fronts de flamme sont particulièrement courbées, sans pour autant que cela puisse
être assimilé à un plissement de flamme turbulente (Fig. 9.68-a)). Cependant le filtrage de la surface de flamme
permettant d’extraire l’information sur le plissement de la flamme ne permet pas de dissocier le plissement de la
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courbure. C’est pourquoi ces zones présentent un βdyn
Charlette qui peut être considéré comme étonnamment élevé

compte tenu du plissement local (Fig. 9.63 - 6 et 9 ms). Ce comportement est à rapprocher de celui qui a été observé
sur le cas-test de flamme laminaire sphérique : lorsque la courbure locale de la flamme est grande comparée à son
épaisseur, la valeur de βdyn

Charlette est surestimée. Si ces fortes estimations de βdyn
Charlette ne doivent avoir aucun

impact dans les premiers instants de la propagation (Fig. 9.63 - 6 ms) puisque les faibles fluctuations de vitesse
turbulente ne permettent pas d’activer la fonction d’efficacité, les têtes de flamme peuvent néanmoins être accélérées
de façon trop importante lorsqu’elles atteignent les zones plus turbulentes (Fig. 9.63 - 9 et 10 ms).
D’autre part, tout au long de la propagation, le fait que la flamme se scinde en plusieurs bras de flamme amène à
la création de plusieurs fronts de flamme se propageant de façon indépendante mais rapprochée, comme on peut
l’observer à t = 10 ms entre la grille g3 et l’obstacle central sur la Figure 9.63. Il peut alors arriver que le filtre-test,

ici de taille
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES = 5.25 mm filtre deux fronts de flamme distincts en même-temps (l’espace

inter-barreaux des grilles est de 5 mm), ce qui peut biaiser le calcul de βdyn
Charlette (Fig. 9.68-a) et 9.68-b)).

Un dernier point d’incertitude lié à l’application du modèle de Charlette dynamique dans notre configuration réside
dans son comportement proche des parois. Ceci n’a pas été regardé en détail ici et ce cas de figure n’a encore jamais
été rencontré car les études réalisées jusqu’à présent concernent des configurations sans mur [232, 233, 234]. Ce
point, qui sera étudié plus en détail dans le futur, notamment dans la thèse de S. Mouriaux à l’IFPEN dans le cadre
de l’application de ce modèle aux simulations dans les moteurs à piston, peut être particulièrement critique dans
notre cas car il peut même amener au filtrage de deux fronts de flamme distincts à travers un obstacle (Fig. 9.68-d)).
Rien ne permet a priori au modèle d’éviter ces comportements qui peuvent être limitants pour notre application.
La principale explication à la surestimation de la surpression par le modèle dynamique réside par conséquent dans
la valeur du βdyn

Charlette qui peut être surestimée à cause de la topologie de la flamme et de la géométrie de la chambre.

Même si l’utilisation du modèle dynamique sur la configuration 3 (BBBS) ne permet pas de résoudre le problème
de surestimation du pic de surpression obtenu avec le modèle de Charlette constant, les résultats obtenus sont
néanmoins semblables à ceux obtenus avec β = 0.5. En ce sens on peut dire que l’utilisation du modèle dynamique
est prometteuse car elle permet de déterminer la valeur du coefficient β à l’aide de considérations physiques au lieu
de le fixer de façon arbitraire et constante. Des tests supplémentaires seront néanmoins nécessaires afin d’étudier les
limites de ce modèle.

Nous pouvons maintenant regarder le comportement du modèle de Charlette dynamique sur une seconde confi-
guration : la chambre à une grille qui a pour caractéristiques d’une part de présenter une intensité turbulente plus
faible que la configuration à 3 grilles mais d’autre part de transitionner directement vers la propagation turbulente au
contact de la grille et ainsi d’atténuer la propagation en forme de doigt.
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FIGURE 9.63 : Surface de flamme colorée par le coefficient β calculé selon la procédure dynamique locale du modèle de Charlette
à 2, 6, 9, 10, et 11 ms après l’allumage - Configuration 1 (BBBS) - C3H8.
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FIGURE 9.64 : Diagramme de dispersion du champs de fonction d’efficacité E en fonction de la vitesse de fluctuation turbulente
à l’échelle du filtrage LES u′

∆e
, coloré par la valeur du coefficient β. ( ) : formule analytique pour

β = 0.5. Gauche : formulation dynamique locale. Droite : formulation constante. - Configuration BBBS - C3H8.
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lorsque la flamme est pleinement turbulente (t=10 ms) - Configuration BBBS - C3H8.
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petite échelle
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FIGURE 9.66 : Gauche : Évolution de la constante β ; Droite : Évolution des taux de réaction résolus (trait plein) et totaux
(trait pointillé), en fonction de la position de flamme pour différents modèles LES de combustion turbulente -
Configuration BBBS - C3H8.
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FIGURE 9.67 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour différents modèles LES de combustion turbulente - Configuration
BBBS - C3H8.
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a) b)

c) d)

FIGURE 9.68 : Cas pathologiques de filtrage du front de flamme dans la configuration de l’Université de Sydney.
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ii ) Configuration 1 - OOBS-C3H8
Les tailles de filtres utilisées pour les calculs réalisés avec le modèle de Charlette dynamique sont égales à celles
choisies pour la configuration à 3 grilles : la taille de filtre LES est estimée par ∆TFLES = 1.4 ∗ F ∗ δ0L = 3.5 mm

et la taille du filtre test est fixée à
︷︸︸︷
∆ = 1.5∆TFLES .

L’évolution du coefficient βdyn
Charlette obtenu avec la formulation dynamique globale du modèle de Charlette est

présentée sur la Figure 9.69-(gauche) et les taux de réactions résolu et total correspondants sont comparés à ceux
obtenus avec les méthodes à coefficient constant sur la Figure 9.69-(droite). De la même façon que pour le cas à
3 grilles, le modèle de Charlette dynamique rend correctement compte de la transition laminaire-turbulente de la
flamme. En effet, avant la grille, βdyn

Charlette reste à une valeur très faible. Lorsque la flamme rencontre la première
grille, elle se plisse, et βdyn

Charlette augmente. Derrière l’obstacle central βdyn
Charlette se stabilise autour de 0.35, ce qui

est inférieur à la valeur généralement utilisée pour le modèle de Charlette constant (0.5) et également inférieur à
la valeur maximale obtenue pour la configuration à 3 grilles. En termes de taux de réaction, les résultats montrent
que le taux de réaction résolu reste identique pour les différents modèles de combustion turbulente. Il semble donc
n’y avoir qu’une rétroaction très limitée du modèle de sous-maille sur les quantités résolues. Finalement, de façon
conforme à ce qu’on pouvait attendre du modèle dynamique et au contraire de ce que l’on avait pu observer sur
le cas-test à 3 grilles, la diminution de la valeur finale de βdyn

Charlette et sa transition du laminaire au turbulent ont
ici considérablement réduit la quantité de taux de réaction estimée par le modèle de combustion de sous-maille et
les taux de réaction totaux obtenus avec les modèles de Charlette dynamiques sont inférieurs à celui obtenu avec le
modèle de Charlette constant. Les deux modèles dynamiques donnent des résultats très proches en terme de taux de
réaction, malgré un léger pic au moment du passage de l’obstacle central observé sur le modèle dynamique local. Ces
résultats sont comparables en termes de taux de réaction à ce qui avait été obtenu avec le modèle de Colin constant,
qui avait permis d’obtenir de bons résultats sur l’ensemble des configurations d’explosion de l’Université de Sydney.
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FIGURE 9.69 : Gauche : Évolution de la constante β ; Droite : Évolution des taux de réaction résolus (trait plein) et totaux
(trait pointillé), en fonction de la position de flamme pour différents modèles LES de combustion turbulente -
Configuration OOBS - C3H8.

La Figure 9.70 montre finalement la vitesse de propagation du front de flamme ainsi que la surpression générée
dans la chambre pour les modèles de Charlette dynamiques global et local. Ces résultats sont comparés à ceux obte-
nus avec les modèles à coefficient constant. Il apparait alors ici, pour cette configuration à 1 grille, que la formulation
dynamique du modèle de Charlette permet bien de récupérer le bon comportement de la flamme. La vitesse de propa-
gation est correctement reproduite tout au long de la propagation de la flamme, tout comme le signal de surpression
qui est inclus dans l’enveloppe expérimentale. Pour cette configuration, qui diffère principalement de la configura-
tion à 3 grilles par l’interaction flamme-obstacle qui génère directement un front de flamme turbulent et atténue la
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phase où plusieurs bras de flamme se créent au passage de la grille tout en restant laminaire, les modèles dynamiques
permettent de récupérer le comportement correct de la flamme. Ces résultats concordent avec ce qui était attendu
du modèle dynamique et apportent une amélioration considérable au modèle d’efficacité de Charlette à coefficient
constant.
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FIGURE 9.70 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position (Gauche) et de la surpression
générée en fonction du temps (Droite) pour différents modèles LES de combustion turbulente - Configuration
OOBS - C3H8.

Conclusion

La capacité de la formulation dynamique du modèle de combustion turbulente de Charlette à rendre compte de
la transition laminaire-turbulent lorsqu’une flamme initialement laminaire se plisse sous l’effet de la turbulence a été
montrée. Ce modèle permet d’apporter de la physique par rapport au choix généralement arbitraire de la constante
du modèle.

Une limitation soulevée est celle liée à la courbure du front de flamme laminaire, qu’il n’est pas possible de
distinguer du plissement induit par la turbulence. Ce point peut également être particulièrement important pour les
études d’allumage en environnement turbulent. Dans le cas de la configuration d’explosion de l’Université de Sydney,
la turbulence initiale étant nulle, ce problème n’a que peu d’importance à cet instant. Cependant, la génération des
structures de flammes allongées typiques de ce type de configuration d’explosions en milieu semi-confiné rend notre
étude également sensible à ce problème.

L’application de la formulation dynamique du modèle de combustion turbulente de Charlette a néanmoins permis
de montrer la pertinence et l’efficacité de cette approche, notamment sur la configuration à une grille pour laquelle
la prédiction de la surpression maximale par le modèle de Charlette a été considérablement améliorée. Ces résultats
rejoignent les travaux de Wang et al. [232][233], Veynante et al. [249], et Schmitt et al. [234] qui ont montré le
potentiel de cette méthode. Des tests supplémentaires seront néanmoins nécessaires afin d’étudier les limites de ce
modèle.
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9.5 Conclusion
Cette étude de la chambre de petite échelle de la configuration de l’Université de Sydney a globalement confirmé

que la LES pouvait être utilisée à des fins prédictives et de compréhension des phénomènes d’explosion de petite
échelle, améliorant de façon significative les estimations faites à l’aide de la méthode URANS. Les grandeurs ca-
ractéristiques des explosions ont été correctement reproduites, mettant ainsi en valeur la capacité de la méthodologie
LES mise en place à reproduire fidèlement la physique des phénomènes dirigeant ces explosions. L’estimation de
l’interaction flamme turbulence est notamment grandement améliorée par rapport aux méthodes URANS. La repro-
duction des phases de propagation laminaire, de propagation turbulente, ainsi que les transitions laminaire-turbulent
et turbulent-laminaire, ont fidèlement été reproduites par les sous-modèle LES qui arrivent à restituer les grandeurs
filtrées comme cela a été montré à l’aide d’une DNS. Cette bonne reproduction des phénomènes d’explosion est
également due à la bonne qualité de résolution des LES réalisées comme cela a été évaluée à l’aide de plusieurs co-
efficients permettant ainsi d’assurer qu’une quantité suffisante d’information était résolue par rapport aux quantités
modélisées.

Plusieurs résultats clefs soulignant l’apport de la LES par rapport au URANS sont à noter :
• Contrairement aux calculs URANS réalisés avec FLACS, les calculs LES réalisés avec AVBP ont montré une

non-dépendance au maillage.
• Les calculs LES ont permis de restituer le fait que, même dans des chambres présentant un encombrement

global identique (OOBS et BOOS), deux configurations d’explosion peuvent engendrer des surpressions très
différentes. Ceci n’a pas été reproduit par FLACS.

Au delà des considérations physiques que ses résultats ont apportées, le calcul DNS a permis de montrer la capa-
cité du code AVBP à simuler des écoulements réactifs turbulents sur des maillages de l’ordre du milliard de cellules
en exploitant au maximum le caractère parallèle du code AVBP. Cette propriété sera précieuse pour l’avenir afin d’ex-
ploiter au maximum les ressources informatiques qui deviennent disponibles et permettre notamment d’augmenter
de façon significative l’échelle et la complexité des configurations étudiées.

Ensuite, l’impact des diverses incertitudes liées aux paramètres physiques et numériques de cette simulation a été
estimé à l’aide d’une étude de Quantification d’Incertitude. Certains points critiques ont ainsi pu être mis en valeur :

• Les propriétés thermodynamiques et thermo-diffusives de la flamme prises en compte par nos modèles ont un
fort impact sur les résultats de l’explosion. Ceci a soulevé l’importance d’être capable de restituer correctement
les effets de l’étirement sur la flamme notamment, ce qui n’a pu être réalisé qu’avec le modèle de transport
adapté au modèle TFLES développé dans le Chapitre 8.

• L’incertitude sur la valeur de la vitesse de flamme laminaire s’est montrée particulièrement influente sur la
surpression générée par l’explosion. Cette incertitude provient d’une mauvaise connaissance physique et ne
peut que difficilement être évitée.

• Finalement, la constante du modèle de combustion turbulence a également un impact considérable sur les
résultats des LES d’explosion. La valeur de 0.3 choisie pour le modèle de Colin dans notre étude LES
semble être la valeur adaptée aux écoulements considérés dans ces explosions de petite échelle. Ce constat
a néanmoins été une source de motivation pour essayer d’appliquer un modèle de combustion turbulente
dynamique.

La capacité de la formulation dynamique du modèle de combustion turbulente de Charlette à rendre compte de la
transition laminaire-turbulent lorsqu’une flamme initialement laminaire se plisse sous l’effet de la turbulence a ainsi
été évaluée. Ce modèle permet de remplacer les modèles classiques faisant intervenir une constante qui doit être
évaluée à priori en apportant de la physique par rapport à ce choix généralement arbitraire. Si les résultats obtenus
sont encourageants, démontrant notamment la pertinence et l’efficacité de cette approche, plusieurs limitations ont
été soulevées, dont notamment le fait que la courbure du front de flamme laminaire est assimilée à un plissement
turbulent, ce qui peut être particulièrement important pour les études d’allumage en environnement turbulent, ou en
présence de structures de flammes allongées. Des tests supplémentaires sont néanmoins nécessaires afin d’étudier
plus en détail les limites de ce modèle.
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Chapitre 10
Étude LES d’explosions en chambre
semi-confinée de moyenne à grande échelle

Sommaire
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Jusqu’à présent, l’étude LES a porté sur des explosions réalisées dans des chambres de petite échelle (typique-
ment 0.5 m). Ce type de configurations réduites a largement été étudié afin de mettre en évidence des phénomènes
physiques fins [30, 51, 53, 56, 58]. Ces faibles dimensions permettent en effet d’obtenir des diagnostics précis et
ainsi de travailler en profondeur sur les méthodes numériques permettant de les reproduire. De plus, ces chambres
de petite échelle bénéficient d’une plus grande maniabilité que celles de grande échelle et autorisent ainsi une plus
grande flexibilité pour modifier des paramètres physiques de l’explosion afin d’en étudier les conséquences. En
termes de méthodes numériques utilisées pour reproduire ces explosions, nous avons montré jusqu’à présent tout le
potentiel de la LES. La LES est parfaitement adaptée à ce type de configuration de petite échelle dont les faibles
dimensions la rendent accessible à un coût de calcul abordable, tout en assurant une qualité de résolution des petites
échelles correcte. A ce titre, notre étude s’inscrit dans la même lignée que les études LES réalisées sur les moteurs à
piston [223, 204, 263] ou les turbines à gaz [91, 208, 163] pour lesquelles les dimensions sont similaires (inférieure
à 1 m3) et qui ont démontré depuis plusieurs années maintenant le potentiel de la LES à simuler des écoulements
réactifs turbulents en géométrie complexe.

Cependant, dans la démarche finale de pouvoir prédire les explosions à grande échelle, rien ne permet d’utiliser
les estimations quantitatives qui ont été établies à petite échelle pour les transposer à grande échelle à partir de
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10.1. Paramètres numériques et modèles

lois de scaling par exemple. En effet, tous les paramètres de l’explosion ne sont pas modifiés de la même manière
lorsque l’échelle augmente. Si la quantité de gaz est multipliée par le rapport d’échelle au cube entre une chambre
de petite échelle et une réplique à plus grande échelle, ce n’est pas le cas de la surface de la flamme ou de l’aire
de la sortie de la chambre qui sont multipliées par le rapport d’échelle au carré, ni de la taille caractéristique des
plus grandes structures turbulentes qui est multipliée par le simple rapport d’échelle. D’autre part, la vitesse et
l’épaisseur de flamme laminaire restent contantes, tandis que la taille des plus petites structures turbulentes (échelle
de Kolmogorov) peuvent diminuer à cause de l’augmentation du nombre de Reynolds. Il ne parait donc pas possible
d’utiliser directement les résultats quantitatifs obtenus à petite échelle pour prédire les explosions à grande échelle. Il
est donc nécessaire de réaliser les simulations d’explosions à grande échelle, à l’aide de la méthodologie développée
à petite échelle, afin d’obtenir ces informations quantitatives.

Cependant, même si l’étude de la configuration expérimentale de Sydney a l’aide de la LES a constitué une
première étape nécessaire pour développer une méthodologie prédictive pour les explosions dans le cadre général
de configurations réelles, ceci n’est pas suffisant. En effet, la plupart des modèle LES, et en particulier les modèles
de combustion turbulente ont été développés, testés et validés seulement pour des configurations de petite échelle
et leur capacités prédictives à moyenne et grande échelle ne sont toujours pas démontrées. Les turbines à gaz et les
moteurs à piston utilisent des chambres de combustion de dimension faibles (inférieures à 0.5 m) et fonctionnent
donc dans les même conditions en termes de rapport d’échelles spatiales. Le cas des explosions dans des bâtiments
de plusieurs dizaines de mètres est donc très spécifique et hors de la gamme habituelle des simulations LES. Très peu
de chercheurs ont abordé ce sujet de prédiction d’explosion à moyenne et grande échelle en utilisant la LES [43],
ce secteur étant généralement réservé aux méthodes URANS qui sont plus abordables en termes de coût CPU, au
détriment d’une qualité de résolution de la physique (Fig 10.1). Une seconde étape intermédiaire vers l’utilisation
de la LES pour les explosions dans des géométries réelles semble donc obligatoire : elle consiste à tester le domaine
de validité de la LES en appliquant les modèles LES et la méthodologie développée pour le cas-test expérimental de
Sydney à des explosions dans des configurations de plus grande échelle.

C’est pourquoi les deux campagnes expérimentales de plus grande échelle présentées dans le Chapitre 5 ont été
réalisées. Les deux configurations consistent respectivement en des reproductions de la chambre de Sydney dont la
taille a été multipliée par un facteur 6 pour la moyenne échelle, constituant ainsi une chambre de 1.5 m de long au
lieu de 0.25 m (Fig. 10.2), et par un facteur 24.4 pour la grande échelle, soit une chambre de 6.1 m de long. Grace
à ces trois gammes d’expériences de différentes échelles (0.25 m, 1.5 m, et 6.1 m), un jeu unique de données est
disponible afin de tester et valider le passage à l’échelle des modèles LES.

10.1 Paramètres numériques et modèles

Afin de tester les capacités de passage à l’échelle de la méthodologie LES appliquée jusqu’à présent, les pa-
ramètres numériques ont été gardés aussi invariants que possible entre les calculs petite, moyenne et grande échelle.
Le solveur LES AVBP est par conséquent à nouveau utilisé dans cette étude. Toutes les informations détaillées
ci-après sont synthétisées et regroupées dans le Tableau 10.1 qui compare les paramètres numériques utilisés aux
différentes échelles.

En termes de résolution de maillage, deux solutions étaient a priori possibles :
• Garder la taille de maille constante : la résolution est par conséquent invariante mais le nombre de cellules du

maillage ainsi obtenu augmente du rapport d’échelle (6 pour le moyenne-échelle, 24.4 pour le grande-échelle)
au cube. Réaliser un maillage avec la même taille de maille que celle utilisée pour les maillages petite-échelle
aboutirait à un nombre de cellule N = 63 ∗ 20.206 = 4.3.109 à moyenne échelle, et N = 24.43 ∗ 20.206 =
290.109 à grande échelle, ce qui est évidemment rédhibitoire avec les moyens de calcul actuels (mais possible
à l’horizon 2015-2020). De plus, si le pas de temps reste contant par rapport à une simulation de petite échelle,
le temps physique à simuler est approximativement augmenté du même facteur que la taille de la géométrie, ce
qui va nécessiter un nombre d’itération à réaliser respectivement 6 et 24.4 fois plus grand pour le moyenne et
le grande échelle que pour la petite échelle. Il était par conséquent inenvisageable dans le cadre de cette thèse
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FIGURE 10.1 : Des explosions de petites échelles vers les grandes échelle : domaine d’application des méthodes CFD.

FIGURE 10.2 : Comparaison des échelles des configurations expérimentales de Sydney (PE) et de GexCon (ME,GE).

de garder la taille de maille constante.
• Garder le nombre de cellules constant en augmentant la taille de maille : la résolution est par conséquent

dégradée. Le nombre de cellules restant inchangé, le temps CPU par itération est invariant entre les calculs
petite, moyenne et grande échelle. De plus, le pas de temps va être approximativement augmenté du même
facteur que la taille de maille, soit le facteur d’augmentation de la taille de la géométrie. Ceci va compenser
l’augmentation du temps physique à simuler et permettre ainsi de conserver un coût CPU total approximative-
ment constant.
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Échelle de la configuration
Paramètre/Modèle Petite - 0.25 m Moyenne - 1.5 m Grande - 6.1 m

Maillage : Nb cellules 20.106 20.106 20.106

Maillage : Taille de maille [m] 0.5.10−3 3.10−3 12.10−3

Conditions Limites : Sortie Atmosphere maillée +
NSCBC : P constante

Atmosphere maillée +
NSCBC : P constante

Atmosphere maillée +
NSCBC : P constante

Conditions Limites : Murs Paroi non glissante Loi de paroi Loi de paroi

Schéma Numérique 3ème ordre TTGC 3ème ordre TTGC 2ème ordre
Lax-Wendroff

Turbulence de sous-maille WALE WALE WALE

Combustion de sous-maille Colin, Charlette,
Charlette Dyn

Colin, Charlette,
Charlette Dyn Charlette

Chimie Réduite Réduite Réduite
Transport Adapté à F = 7.2 Adapté à F = 43.2 Adapté à F = 175.7

Allumage Sphère gaz brûlés 1 cm Sphère gaz brûlés 3 cm
Sphère gaz brûlés

12.2 cm

TABLE 10.1 : Récapitulatif des paramètres numériques et modèles utilisés pour les LES d’explosion aux différentes échelles.

Les calculs des configurations d’explosion de moyenne et grande échelle présentés dans cette partie ont donc tous
été réalisés sur des maillages équivalents à ceux utilisés pour les simulations petite échelle : il sont composés de 20
millions de tétraèdres (Fig. 10.3) avec une taille de maille caractéristique dans la chambre ∆mesh = 3 mm pour la
moyenne échelle et ∆mesh = 12.2 mm pour la grande échelle. De façon similaire aux cas petite échelle, le domaine
physique à simuler est étendu à l’extérieur de la chambre par un plenum afin de représenter l’atmosphère. Des tests
réalisés sur le cas moyenne-échelle et présentés par la suite montrent l’impact de la prise en compte ou non de la
table à la sortie de la chambre.

Des conditions limites caractéristiques non-réfléchissantes NSCBC sont utilisées à la sortie du plenum. La
résolution du maillage ayant été diminuée pour les cas moyenne et grande échelle, les conditions limites de mur
non-glissants utilisées pour les cas petite échelle ne sont plus pertinentes. Les y+ obtenus à moyenne et grande
échelle sont en effet respectivement de l’ordre de 150 et 500 tandis qu’ils étaient de l’ordre de 20 à petite échelle.
Des lois de parois sont donc utilisées pour les calculs moyenne et grande échelle afin de reproduire le comportement
correct de la couche limite sur les murs et les barreaux de la chambre.

Les simulations pour les cas-tests de moyenne échelle ont été réalisées avec le même schéma numérique TTGC
que pour les cas-tests de petite échelle. Pour les calculs à grande échelle, la grande taille de maille induit des difficultés
liées à la mauvaise résolution numérique des gradients qui ne permettent pas d’utiliser le schéma numérique TTGC.
Le schéma numérique volume fini du 2nd ordre Lax-Wendroff a par conséquent été utilisé à grande échelle malgré
ses moins bonnes propriétés dissipatives et dispersives. Ce schéma est en effet plus robuste que le schéma TTGC et
permet de réaliser les simulations à grande échelle.

Les deux fonctions d’efficacité testées à petite échelle, le modèle de Colin et al. [207] et le modèle de Charlette et
al. [211], ont à nouveau été testées à moyenne échelle. La formulation dynamique du modèle de Charlette a également
été testée à moyenne échelle. À grande échelle, seul le modèle de Charlette à coefficient constant a été utilisé. Ces
choix seront explicités par la suite.

Comme à petite échelle, les carburants utilisés ont été approximés par leur composant principal pour nos simula-
tions à moyenne et grande échelle. Du propane C3H8 et du méthane CH4 ont ainsi été utilisés dans nos calculs.

Le modèle de transport développé dans le Chapitre 8 afin de reproduire les effets de courbure sur la flamme en
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10.1. Paramètres numériques et modèles

FIGURE 10.3 : Coupe longitudinale du maillage AVBP pour la configuration BBBS. Haut : maillage avec plenum représentant
l’atmosphère ; bas : zoom sur la chambre d’explosion.

utilisant le modèle de flamme épaissie a à nouveau été utilisé dans les simulations à moyenne et grande échelle : les
nombres de Lewis ont été adaptés à l’épaississement F = 43.2 et F = 175.7 respectivement à moyenne et grande
échelle.

Afin de tester les capacités de la LES à reproduire les impacts de modifications de paramètres physiques des
explosions étudiées (nombre de grilles, position des grilles, type de carburant), tous les calculs sont effectués sans

217



10.2. Validation des LES d’explosion de Moyenne-Echelle (ME)

modifier les paramètres des modèles.

10.2 Validation des LES d’explosion de Moyenne-Echelle
(ME)

10.2.1 Restitution des variables caractéristiques de l’explosion

Afin dans un premier temps d’évaluer la capacité de la LES à reproduire les grandeurs critiques des explo-
sions, la chambre de moyenne échelle BBBS est étudiée numériquement et les résultats sont comparés aux signaux
expérimentaux obtenus par GexCon. Pour cette étude, la géométrie utilisée ne prend pas en compte la table posi-
tionnée à la sortie de la chambre (Section 5.2.1). La position exacte des obstacles est par contre utilisée. L’impact de
ces facteurs géométriques sera étudié plus loin, dans la Section 10.2.2.

10.2.1.a) Structure/forme de la flamme

La Figure 10.4-(gauche) montre la propagation de la flamme pour la configuration BBBS d’après les images
expérimentales obtenues grâce à une caméra haute-vitesse. À noter que la représentation des obstacles est rajoutée
en post-traitement (traits rouges), et que les trait noirs cachant la flamme sont dus à des barres placées à l’extérieur
de la chambre afin d’assurer sa rigidité. Ces images sont comparées aux images extraites de la LES aux instants
correspondant sur la Figure 10.4-(droite). L’intervalle de temps entre deux images successives a été gardé constant
entre les expériences et la LES, ce qui permet de souligner que, outre une bonne reproduction de la structure de
flamme, la simulation reproduit également le timing de la flamme. Les images des LES présentées ici correspondent
aux résultats obtenus avec le modèle de Charlette. Les résultats relatifs au modèle de Colin montrent des structures
de flammes très semblables à celles observées ici. Les résultats des deux modèles seront comparés quantitativement
dans ce qui suit.

FIGURE 10.4 : Série d’images de la propagation de la flamme. Gauche : images capturées à partir d’une video expérimentale.
Droite : images extraites de la LES (colorées par le taux de réaction). - Le temps T0 se réfère à l’instant où la
flamme est une demi-sphère de rayon r = 9 cm - Configuration BBBS - C3H8 - Moyenne Echelle.
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10.2.1.b) Vitesse et position de la flamme

Les vitesses de flamme obtenues par la LES pour la Configuration BBBS avec les trois modèles de combustion
turbulente testés précédemment (Colin, Charlette, Charlette dynamique) sont comparées sur la Figure 10.5-(Gauche)
à celle obtenue expérimentalement d’après les enregistrements video. L’évolution des taux de réaction résolus et
totaux, intégrés sur la surface de flamme, obtenus avec les trois modèles sont tracés sur la Figure 10.5-(Droite). Ces
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FIGURE 10.5 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme au cours de sa propagation. Droite : Évolution des
taux de réaction résolus (trait plein) et totaux (trait pointillé) en fonction de la position de flamme - Comparaison
des différents modèles de combustion turbulente - Configuration BBBS - C3H8 - Moyenne Echelle.

résultats sont qualitativement semblables à ce qui a été observé à petite échelle. Les trois modèles de combustion
turbulente retranscrivent les accélérations successives de la flamme au passage des différents obstacles. Il apparait
que pour cette configuration de moyenne échelle, la vitesse maximale atteinte par la flamme est bien plus élevée qu’à
petite échelle : la flamme atteint ainsi 300 m/s à la sortie de la chambre au lieu de 160 m/s.
Dans un premier temps, si l’on compare quantitativement les résultats obtenus avec les modèles de Colin et de
Charlette à coefficients constants seulement, il apparait que contrairement à ce qui avait été observé à petite échelle,
c’est le modèle de Charlette qui donne la meilleure estimation de la vitesse de propagation de la flamme. Les taux de
réaction résolus sont identiques pour les deux méthodes et le modèle de Charlette prédit, comme à petite échelle, un
taux de réaction total supérieur à celui prédit par le modèle de Colin. Mais il semble ici, pour cette configuration de
moyenne échelle, que l’estimation du taux de réaction total du modèle de Colin soit trop faible et aboutisse ainsi à
une sous-estimation de la vitesse de propagation tandis que le modèle de Charlette permet bien de retrouver la bonne
vitesse de propagation.
La formulation dynamique du modèle de Charlette a également été testée sur cette configuration. Alors qu’à petite
échelle le modèle dynamique donnait des résultats semblables au modèle de Charlette à coefficient constant, ajustant
sensiblement la valeur du coefficient β pour diminuer la quantité de taux de réaction total et améliorer les résultats
par rapport aux expériences, il se trouve ici que l’impact de la formulation dynamique est bien plus important et
qu’il dégrade le résultat qui avait été obtenu avec la formulation de Charlette à coefficient β contant : la vitesse de
propagation de la flamme est fortement sous-estimée avec la formulation dynamique du modèle de Charlette.

• D’une part la valeur du β estimée est plus faible qu’à petite échelle comme le montre la Figure 10.6-(droite) où
est tracée l’évolution du coefficient β en fonction de la position du front de flamme normalisée par la longueur
de la chambre. β n’atteint ainsi au maximum que 0.42 contre 0.49 à petite échelle, ce qui va avoir tendance à
diminuer le taux de réaction total.

• D’autre part, la quantité de taux de combustion résolu par rapport au taux de réaction total est également plus
faible, comme le montre la Figure 10.6-(gauche) pour les calculs à petite et à moyenne échelle (ces résultats
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sont ceux obtenus aux deux échelles avec le modèle donnant la bonne vitesse de flamme : Charlette constant à
moyenne échelle, et Colin constant à petite échelle). Ceci a deux conséquences:

- L’estimation du coefficient β reposant sur le taux de réaction résolu, il est nécessaire que cette quantité
soit importante par rapport au taux de réaction total. Ce n’est plus le cas à moyenne échelle où des mailles six
fois plus grosses qu’à petite échelle sont utilisées : au moment de la propagation pleinement turbulente, seule
20% de la combustion est résolue à moyenne échelle contre 50% à petite échelle. Ceci parait insuffisant pour
prédire β correctement à moyenne échelle.

- Si le ratio du taux de réaction résolu est plus faible, l’impact du modèle de combustion turbulente est
nécessairement plus important. Une mauvaise estimation de celui-ci entraine donc de fortes conséquences sur
les résultats de la simulation. Si à petite échelle, la prédiction d’un β très faible durant le passage des premières
grilles n’avait aucun impact car 90% de la combustion était résolue à ce moment là, ce n’est plus le cas à
moyenne échelle où seulement 50% de la combustion est résolue durant le passage des premières grilles. Ce
faible β a ici pour conséquence de ralentir fortement la flamme par rapport au calcul à coefficient constant.

Pour l’instant, l’utilisation de la formulation dynamique du modèle de combustion turbulente de Charlette semble
donc compromise à moyenne échelle. Il serait ici nécessaire de réduire la taille de maille afin de conserver un ratio
de taux de combustion résolu suffisant et pouvoir estimer correctement la constante β.

Au delà d’un choix de modèle de combustion turbulente et de façon plus générale, ces résultats sont à replacer
dans le contexte de la dépendance au maillage. Comme nous l’avons souligné dans la Section 9.2.3 lors de l’étude
DNS de la chambre de petite échelle, une LES nécessite d’être suffisamment résolue afin de (1) être indépendante
du maillage et (2) tendre vers la solution exacte du problème. Ici, les simulations ont été réalisées en se limitant
à un nombre de cellules donné et donc une résolution de maillage donnée. Si l’on veut avoir une LES réellement
prédictive, il semble ici qu’il soit nécessaire d’aller plus loin et qu’il faille augmenter le nombre de cellules du
maillage afin d’accroitre la qualité de résolution de la LES.
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FIGURE 10.6 : Gauche : Évolution du ratio de taux de combustion résolu au cours de la propagation de la flamme à petite (modèle
de Colin) et moyenne (modèle de Charlette) échelles. Droite : Évolution de la constante β lors de l’utilisation du
modèle dynamique de Charlette - Comparaison des cas-test de petite et moyenne échelles - Configuration BBBS -
C3H8.

10.2.1.c) Signal de surpression

Afin d’approfondir la validation des calculs LES, les résultats sont maintenant comparés aux résultats
expérimentaux en terme de surpression. La Figure 10.7 montre l’évolution temporelle de la surpression à la base
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de la chambre obtenue avec les LES pour les différents modèles de combustion turbulente. Ces résultats sont com-
parés aux évolutions des trois tirs expérimentaux réalisés pour cette configuration de moyenne échelle. De façon
cohérente avec les résultats portant sur la vitesse de propagation de la flamme, les modèles de Colin et de Charlette
dynamique sous-estiment l’amplitude du pic de surpression. Le modèle de Charlette à coefficient constant permet par
contre de retrouver le bon signal de surpression. La valeur maximale atteinte est correctement estimée avec une sur-
pression de 785 mbar pour la LES contre 865, 818, et 818 mbar pour les trois tirs expérimentaux, ce qui représente
une erreur (4%) de l’ordre de la variabilité expérimentale (5.5% entre le pic minimum et le maximum). Cette pres-
sion est environ 8 fois supérieure à celle obtenue à petite échelle. Pour la suite de l’étude à moyenne échelle, et sauf
mention contraire, le modèle utilisé dans les calculs sera le modèle de Charlette à coefficient constant.
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FIGURE 10.7 : Comparaison des résultats LES et expérimentaux de l’évolution de la surpression générée, mesurée à la base -
Configuration BBBS - C3H8 - Moyenne Echelle.

10.2.2 Influence de paramètres des simulations

10.2.2.a) Influence des détails géométriques

Comme il a été mentionné, la configuration de moyenne échelle n’est pas une reproduction parfaitement identique
de la chambre de petite échelle de l’Université de Sydney. Il est donc recommandable d’estimer l’impact de ces
légères différences de géométrie sur les résultats de l’explosion. Deux aspects doivent être étudiés notamment:

• la position des obstacles ;
• la présence de la table à la sortie de la chambre.

Cette étude permet d’une part de vérifier que ces deux configurations (petite et moyenne échelle) peuvent être
considérées comme un réel cas d’upscaling et que les modifications de géométrie des expériences ont un im-
pact mineur. D’autre part, si ces modifications s’avèrent en effet mineures, cela permettra de négliger ces aspects
géométriques. La prise en compte de la table notamment nécessite un nombre de mailles supplémentaire qui aug-
mente le coût de la simulation. Dans le but de quantifier l’impact de ces facteurs géométriques, trois calculs LES
ont donc été réalisés sur la configuration à 3 grilles BBBS de moyenne échelle avec différents niveaux de détails
géométriques:
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• Geom1 : la première géométrie est une réplique exacte de la chambre de petite échelle de l’Université de
Sydney à l’échelle (6:1) ;

• Geom2 : la seconde géométrie (correspondant au set-up utilisé précédemment pour la validation) consiste en
une réplique de la configuration de moyenne échelle de Gexcon, avec la position exacte des obstacles mais sans
prise en compte de la table à la sortie de la chambre. La seule différence entre les configurations Geom1 et
Geom2 réside donc dans la position des obstacles ;

• Geom3 : la troisième géométrie correspond exactement à la configuration de moyenne échelle de GexCon avec
la position exacte des obstacles et la présence de la table à la sortie de la chambre.

Ces détails sont synthétisés dans la Table 10.2 et les géométries sans table (Geom1, Geom2) sont comparées à la
géométrie avec la table (Geom3) sur la Figure 10.8. Lorsque la table est présente, tout l’extérieur de la chambre
a également été maillé afin de représenter la configuration dans son ensemble, comme illustré par la coupe 2D du
maillage sur l’axe de la chambre qui est superposé à la géométrie sur la Figure 10.8. Ceci génère un nombre de
mailles supérieur pour la configuration Geom3 (25 millions) par rapport aux configuration Geom1 et Geom2 (20
millions)

Détail Géométrique : Position Obstacles Sortie de la chambre
Geom1 : cf Sydney Libre (cf Sydney)

Geom2 (référence) : cf GexCon Libre (cf Sydney)
Geom3 : cf GexCon Table (cf GexCon)

TABLE 10.2 : Récapitulatif des détails géométriques utilisés pour les différentes configurations de moyenne échelle.

FIGURE 10.8 : Comparaison des géométries Geom1 et Geom2 (gauche) et Geom3 (droite) - Configuration BBBS - Moyenne
Echelle.

La Figure 10.9 compare la vitesse de propagation de la flamme (gauche) et la surpression (droite) obtenues par
les LES dans les différentes géométries. Il apparait que les modifications apportées à la géométrie ont un impact très
faible sur ces quantités par rapport aux résultats obtenus précédemment avec la géométrie Geom2:

• Pour Geom3, avec présence de la table à la sortie :
- Dans la première partie de la chambre (jusqu’à l’obstacle central), la vitesse de propagation de la flamme

est identique à celle obtenue dans Geom2, ce qui signifie que la présence de la table d’influe pas sur la propa-
gation de la flamme lorsque la flamme est loin de la sortie.

- Dans la seconde partie de la chambre, la vitesse de propagation est légèrement modifiée par rapport à
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Geom2, notamment au moment où la flamme quitte la chambre. Ceci est dû à la présence de la table à la sortie
qui modifie la structure de l’écoulement en cassant la symétrie.

• Pour Geom1, avec la position des obstacles correspondant à la position dans la chambre de petite échelle au
lieu de leur position réelle dans celle de moyenne échelle :

- Dans la première partie de la chambre, l’évolution de la vitesse de propagation est légèrement modifiée
par rapport à Geom2 à cause de la différence de position des obstacles. Ces différences restent cependant
minimes.

- Dans la seconde partie de la chambre, la vitesse de propagation est identique à celle obtenue dans Geom2.
Ceci implique que les modifications de l’écoulement induites dans la première partie de la chambre ne sont pas
répercutées sur la propagation à la sortie de la chambre.

Si l’on se focalise maintenant sur le signal de surpression obtenu dans ces différentes géométries (Figure 10.9-
droite) :

• La géométrie avec présence de la table à la sortie de la chambre (Geom3) donne exactement la même sur-
pression (0.4% d’écart) que la géométrie sans table (Geom2). La modification de la vitesse de propagation à
la sortie de la chambre n’a en effet quasiment aucun impact sur le pic de surpression qui intervient avant que
la flamme ne quitte la chambre. Le fait de ne pas avoir pris en compte la table pour la validation de la LES
réalisée auparavant dans la Section 10.2.1 n’est par conséquent pas problématique. Ce détail géométrique peut
être négligé ici. Ceci pourrait être différent si l’allumage avait lieu plus près de la sortie, auquel cas la flamme
pourrait interférer avec la table avant le pic de surpression et pourrait alors le modifier.

• La géométrie avec position des obstacles selon la configuration de petite échelle de l’Université de Sydney au
lieu de la position réelle de la chambre construite par GexCon présente par contre un signal de surpression
légèrement différent de celui obtenu avec la position réelle des obstacles. La surpression est ainsi supérieure
de 3% à celle obtenue précédemment. Ceci justifie l’utilisation de la position réelle des obstacles pour l’étude
à moyenne échelle sans toutefois remettre en question l’aspect d’“upscaling” du panel de configurations.

Ces modifications de géométrie entre la chambre de petite et de grande échelle peuvent donc être considérées comme
négligeables devant l’effet d’“upscaling” de la géométrie qui sera bien le facteur prédominant dans notre étude
d’explosions à différentes échelles. Il est néanmoins préférable d’utiliser la position réelle des obstacles, comme cela
a été fait jusqu’à présent.
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FIGURE 10.9 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Évolution
temporelle de la surpression générée à la base de la chambre -Effet des détails géométriques- Configuration BBBS
- C3H8 - Moyenne Echelle.
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10.2.2.b) Influence du modèle de transport

À petite échelle, le modèle de transport à montré qu’il pouvait avoir un impact significatif sur les résultats de
l’explosion. L’étude d’incertitude liée à ce modèle qui a été réalisée dans la Section ii ) a en effet montré une
modification de la surpression de l’ordre de 23% lorsque le modèle de transport adapté au modèle de flamme épaissie
(TF-Adapt) était remplacé par un modèle simplifié, à Lewis unitaire (Le1).

La Figure 10.10 montre la vitesse de propagation de la flamme et la surpression obtenues pour la configuration
de moyenne échelle BBBS - C3H8 en utilisant le modèle de transport TF-Adapt ou le modèle Le1. Les tendances
observées à petite échelle sont retrouvées ici, dans une moindre mesure. La vitesse de propagation est légèrement
augmentée lorsque le modèle simplifié Le1 est utilisé à la place du modèle de transport adapté à l’épaississement
(TF-Adapt). La surpression obtenue avec le modèle Le1 est ici augmentée de 7%. Cette modification de surpression
est de l’ordre de la variabilité expérimentale ce qui fait que la surpression obtenue avec le modèle Le1 reste dans
l’enveloppe des résultats expérimentaux. L’impact de l’erreur faite par le modèle de transport Le1 à moyenne échelle
est donc moins important qu’à petite échelle (23%). Ceci peut être expliqué par le fait que ce cas moyenne échelle
est plus turbulent que le cas petite échelle, ce qui réduit l’importance relative de la propagation laminaire, qui est la
phase principalement affectée par les effets de courbure. L’impact du modèle de transport ne peut cependant pas être
considéré comme négligeable et le modèle de transport adapté à l’épaississement sera donc conservé pour tous les
calculs.
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FIGURE 10.10 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Évolution
temporelle de la surpression générée à la base de la chambre -Effet du modèle de transport - Configuration
BBBS - C3H8 - Moyenne Echelle.

10.2.3 Réponses aux modifications de paramètres physiques de l’explosion

Comme cela a été fait à petite échelle, la capacité du code LES AVBP à reproduire l’impact de modifications
de certains paramètres de l’explosion est vérifiée. Les tests expérimentaux réalisés par GexCon à moyenne échelle
constituent un panel de conditions opératoires aussi complet que ce qui avait été réalisé par l’Université de Sydney.
Nous allons donc à nouveau évaluer le potentiel de la LES à reproduire l’influence :

• du type de carburant ;
• du nombre de grille ;
• de la position des grilles.
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10.2.3.a) Influence du type de carburant

La Figure 10.11 montre l’évolution de la vitesse de propagation de la flamme (gauche) et de la surpression à la
base de la chambre (droite) pour les deux carburants testés à moyenne échelle : C3H8 et CH4. La LES est capable de
reproduire avec précision chacune de ces deux grandeurs pour les deux carburants avec des conclusions semblables
à celles obtenues à petie échelle :

• La vitesse de flamme laminaire plus élevée du C3H8 induit logiquement une vitesse de propagation plus forte
que pour le CH4, tout au long de la propagation.

• La surpression générée est alors plus élevée pour le C3H8 qui atteint un maximum de l’ordre de 820 mbar
contre 550 mbar pour le CH4. Le rapport de surpression maximale entre les deux carburants est cependant
légèrement inférieur à celui obtenu à petite échelle : il est de l’ordre de 1,5 à moyenne échelle contre 1,8 à
petite échelle.
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FIGURE 10.11 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Évolution
temporelle de la surpression générée à la base de la chambre -Effet du type de Fuel - Configuration BBBS -
Moyenne Echelle.

10.2.3.b) Influence du nombre de grilles

La Figure 10.12 montre l’évolution de la vitesse de propagation de la flamme (gauche) et de la surpression à la
base de la chambre pour les explosions à moyenne échelle réalisées dans les chambres BBBS et OOBS. La LES est
capable de reproduire avec précision chacune de ces deux grandeurs pour chacune des deux configurations testées.
Les résultats obtenus sont également semblables à ceux obtenus à petite échelle:

• La vitesse de propagation de la flamme est globalement plus élevée dans la chambre à 3 grilles. De façon
similaire à ce qui avait été observé à petite échelle, la première grille n’induit pas d’accélération conséquente
de la flamme (la flamme reste laminaire et les effets de courbure compensent le gain en surface de flamme).
Les flammes se propagent ainsi sensiblement à la même vitesse avec ou sans la grille g1. L’accélération de la
flamme de la configuration BBBS par rapport à la flamme de la configuration OOBS intervient au passage de la
deuxième grille. La flamme de la chambre BBBS est à partir de ce moment plus rapide que celle de la chambre
OOBS jusqu’à leur sortie de la chambre où elles atteignent respectivement 350 et 275 m/s. Ces tendances ainsi
que les ordres de grandeurs sont précisément reproduits par la LES.

• Il en résulte que la surpression générée est plus élevée dans la chambre BBBS où elle atteint un maximum de
l’ordre de 850 mbar contre 550 mbar pour la configuration OOBS. Il est intéressant de noter qu’ici, contraire-
ment à ce qui a été observé pour la comparaison entre les carburants, le rapport de surpression maximale entre
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les configurations de moyenne échelle à 1 et 3 grilles est semblable à celui obtenu à petite échelle : de l’ordre
de 1,5.
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FIGURE 10.12 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Évolution
temporelle de la surpression générée à la base de la chambre -Effet du nombre de grilles - C3H8 - Moyenne
Echelle.

10.2.3.c) Influence de la position des grilles

Nous étudions maintenant l’influence de sa position lorsqu’une seule grille est placée dans la chambre. Cette
fois, les deux modèles de combustion turbulente principalement utilisés jusqu’à présent, les modèles de Colin et de
Charlette à coefficients constants, sont testés sur les configurations OOBS et BOOS.

La Figure 10.13 montre dans un premier temps les vitesses de propagation obtenues avec les deux modèles de
combustion turbulente.
Sur la Figure 10.13-(gauche), lorsque la grille est en position g3, la plus éloignée de l’allumage, il y a dans un
premier temps une longue phase laminaire durant laquelle les deux modèle de combustion donnent la même vitesse de
propagation. Au contact de la grille, la flamme devient turbulente et accélère fortement. Les deux modèles prédisent
cette accélération mais seul le modèle de Charlette estime correctement la vitesse de propagation lors de la phase
turbulente par rapport au signal expérimental. Le modèle de Colin sous-estime la vitesse de propagation lors de cette
phase, de façon similaire à ce qui a déjà été observé auparavant sur la configuration BBBS.
Pour la configuration BOOS où la grille est en position g1, la Figure 10.13-(droite) montre que les deux modèles
prédisent une vitesse de propagation identique avant la grille. Après le contact avec la grille, la flamme accélère très
légèrement car sa vitesse au moment de percuter cette grille n’est pas suffisante pour la faire transitionner vers une
propagation pleinement turbulente, comme il a été vu à petite échelle. Ici, pour ce cas où la turbulence est ainsi très
faible, il apparait que le modèle de Charlette surestime la vitesse de propagation après la grille tandis que le modèle
de Colin permet par contre de la reproduire avec précision. Cette surestimation de la vitesse de propagation juste
après la grille par le modèle de Charlette se répercute sur toute la fin de la propagation. La vitesse de la flamme à la
sortie de la chambre est ainsi surestimée de 65% avec le modèle de Charlette tandis que c’est le modèle de Colin qui
en donne une estimation correcte.
Aucun des deux modèles ne semble en mesure ici de prédire correctement les deux configurations à la fois. Le
modèle de Colin sous-estime la vitesse de propagation en régime fortement turbulent (config OOBS), et le modèle
de Charlette la sur-estime en régime de propagation faiblement turbulent (config BOOS).

La Figure 10.14 montre maintenant les signaux de surpression obtenus avec les deux modèles sur les deux confi-
gurations à une grille. De façon cohérente avec les observations faites sur la vitesse de propagation de la flamme,
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FIGURE 10.13 : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position dans la chambre à une grille, pour
différentes positions de la grille - Comparaison des modèles de combustion turbulente - C3H8 - Moyenne Echelle.

la LES réalisée avec le modèle de Charlette reproduit correctement la surpression pour la configuration fortement
turbulente (OOBS) et la sur-estime pour la configuration faiblement turbulente (BOOS). À l’opposé, le modèle de
Colin permet de reproduire correctement la surpression pour la configuration BOOS tandis qu’elle est sous-estimée
pour la configuration OOBS.
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FIGURE 10.14 : Évolution temporelle de la surpression générée dans la chambre à une grille, pour différentes positions de la
grille - Comparaison des modèles de combustion turbulente - C3H8 - Moyenne Echelle

La conclusion de ces tests est qu’aucun des deux modèles n’est capable de reproduire la forte diminution de la
surpression maximale lorsque la grille est rapprochée de l’allumage. Il serait particulièrement intéressant de pouvoir
utiliser un modèle de combustion dynamique. La formulation dynamique du modèle de Charlette a montré à petite
échelle, lorsque le taux de combustion est suffisamment résolu, que la valeur de la constante peut être estimée à
partir du plissement résolu de la flamme. Il semble logique d’imaginer ici que la constante prendrait des valeurs
différentes selon la configuration étudiée, permettant ainsi de reproduire les différences de surpression entre ces
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deux configurations. Ce test n’a cependant pas été réalisé car il serait nécessaire de réduire fortement la taille de
maille afin de résoudre une quantité suffisante de taux de combustion, comme il a été soulevé précédemment dans
la section 10.2.1. On voit ici l’importance du calcul à haute performance et le besoin de pouvoir développer des
calculs sur des maillages supérieurs au milliard de cellules. Un calcul de ce type a été effectué pendant cette thèse
(Section 9.2.3), ce qui laisse présager qu’il pourrait être possible de faire de tels calculs de façon routinière d’ici
peu de temps. En passant des maillages employés ici (20 millions de cellules) à des maillages dix fois plus fins (20
milliards de cellules), on disposerait donc d’une solution réellement prédictive pour des buildings de l’ordre de la
dizaine de mètres. C’est l’objet de la nouvelle allocation INCITE de 86 millions d’heures CPU obtenue pour 2014.

10.3 Validation des LES d’explosion de Grande-Echelle (GE)

Afin de compléter l’évaluation des capacités de la LES à reproduire les grandeurs critiques associées aux ex-
plosions, la chambre de grande échelle est étudiée numériquement et les résultats sont comparés aux signaux
expérimentaux de surpression obtenus par Gexcon qui sont les seules données expérimentales disponibles. Tous
les calculs à grande échelle ont été réalisés avec les mêmes paramètres numériques (résumés dans la Table 10.1), en
utilisant notamment le modèle de combustion turbulente de Charlette à coefficient constant.

10.3.1 Restitution des variables caractéristiques de l’explosion

La Figure 10.15 montre les résultats obtenus à grande échelle lors d’une explosion de C3H8 dans la chambre
OOBS. Aucun résultat expérimental n’étant disponible pour la vitesse de flamme, la vitesse estimée par la LES est
illustrée sur la Fig. 10.15-(gauche) à titre informatif. La flamme atteint plus de 350m/s à la sortie de la chambre, ce qui
est encore supérieur aux vitesses obtenues à moyenne échelle. Ceci ne semble pas pour autant causer une transition
vers une détonation et la flamme garde sa structure de déflagration, dirigée par les phénomènes diffusifs. La Fi-
gure 10.15-(droite) compare la surpression obtenue par la LES aux résultats expérimentaux. Comme précédemment,
les résultats expérimentaux ont été décalés temporellement pour s’affranchir de la variabilité expérimentale associée
au timing de l’explosion. La LES est capable de reproduire fidèlement l’allure du signal de surpression ainsi que sa
valeur maximale. Un écart de 4% est ainsi obtenu entre le maximum prédit par la LES et le maximum des expériences
tandis qu’un écart de 7.7% est observé entre les pics de surpression des deux tirs expérimentaux. Les oscillations de
surpression intervenant à la suite du pic sont également correctement reproduites par la LES.

10.3.2 Réponses aux modifications de paramètres physiques de l’explosion

La Figure 10.16 montre les surpressions maximales obtenues pour chaque configuration et permet ainsi de com-
parer les résultats LES aux résultats expérimentaux en termes d’effet du nombre de grille (Fig. 10.16-gauche) et de
type de carburant (Fig. 10.16-droite).
Comme à petite et à moyenne échelles, lorsque le nombre de grilles est augmenté, la surpression est également ac-
crue. La LES reproduit bien cet effet malgré une légère surestimation de la surpression pour la configuration BBBS,
qui reste cependant acceptable. Le rapport observé entre les surpressions atteintes avec 1 et 3 grilles est de 1.36 soit
sensiblement inférieur à ce qui avait été observé à petite et moyenne échelle (1.5).
L’effet du type de carburant est également cohérent avec ce qui a été observé à petite et moyenne échelle : la sur-
pression obtenue avec du C3H8 est supérieure à celle obtenue avec du CH4 : ceci est correctement reproduit par la
LES. Le rapport entre les surpressions atteintes pour du C3H8 et du CH4 est de 1.36. Il est par conséquent à nouveau
diminué par rapport à ce qui avait été observé à petite et moyenne échelle (respectivement 1.8 et 1.5).

On constate ici que malgré le maillage, dont nous savons qu’il est insuffisamment résolu, la LES reste
étonnamment précise sur ce cas de grande taille.
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FIGURE 10.15 : Gauche : Évolution de la vitesse de propagation de la flamme en fonction de sa position. Droite : Évolution
temporelle de la surpression générée à la base de la chambre - Configuration BBBS - C3H8 - Grande Echelle.
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FIGURE 10.16 : Surpression maximale générée par l’explosion en fonction du nombre de grilles (Gauche) et du type de carburant
(Droite) - Grande Echelle.

10.4 Conclusion : Bilan des études LES de passage à
l’échelle

Comme il a été dit, cette étude de la même configuration d’explosion en chambre semi-confinée à plusieurs
échelles constitue un jeu de données unique qui permet d’une part d’étudier les effets de passage à l’échelle en
combustion turbulente mais également d’évaluer la capacité de la LES à reproduire ces phénomènes sur une gamme
d’échelles rarement abordée jusqu’à présent. Cette section résume les résultats observés aux différentes échelles afin
de donner une vision d’ensemble de cette étude.
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10.4.1 Structure de flamme

La Figure 10.17 montre la structure de la flamme obtenue aux différentes échelles à des stades équivalents de la
propagation. Ces stades de propagation, référencés par les indices Posi correspondent aux instants où la flamme est
localisée entre les différents obstacles. Si globalement la structure de la flamme parait similaire entre les différentes
échelles tout au long de la propagation, certaines différences mineures peuvent néanmoins être observées. Ainsi, au
stade Pos2, la flamme est attachée aux barreaux de la grille g1 à petite échelle, tandis qu’elle est totalement détachée
de la grille à grande échelle. Le cas à moyenne échelle montre une position intermédiaire. Ceci illustre le fait que
certaines quantités, comme la vitesse de flamme laminaire notamment, n’augmentent pas de façon proportionnelle
avec la géométrie. Entre la grille g1 et la grille g2, comme il a été vu lors des différentes études, la turbulence est
faible et la flamme se propage en régime quasi-laminaire à la vitesse ρGF/ρGBS0

L. Cependant, la distance entre la
grille g1 et la grille g2 augmente avec la taille de la configuration, ce qui laisse le temps aux bras de flammes de se
rejoindre avant de percuter la grille g2 à grande échelle mais pas à petite échelle. Plus la distance entre les obstacles
g1 et g2 est grande, plus la flamme a le temps de se relaminariser totalement et plus le plissement induit par la grille
g1 est “gommé”. Ceci va donc avoir tendance, à grande échelle, à diminuer la vitesse de propagation de la tête de
la flamme qui avance en ce début de propagation à une vitesse proche de celle des parties latérales de la flamme.
Finalement, ceci a pour conséquence d’aboutir à une flamme qui touche les parois latérales de la chambre à un stade
de propagation moins élevé à grande échelle qu’à petite échelle, comme on peut l’observer au stade Pos5.

Petite Echelle : 0.25 m Moyenne Echelle : 1.5 m Grande Echelle : 6.1 m

FIGURE 10.17 : Visualisation de la flamme au cours de sa propagation : coupe 2D du taux de réaction sur l’axe de la chambre -
Comparaison entre les différentes échelles - Configuration BBBS - C3H8

10.4.2 Ordres de grandeurs des paramètres d’explosion aux différentes échelles

La Table 10.3 résume les ordres de grandeurs de plusieurs paramètres des explosions obtenues aux différentes
échelles. Les cases en vert font référence aux résultats qui ont été reproduits par la LES tandis que les cases en rouge
font référence aux résultats non reproduits.

Globalement, ceci montre d’une part que la LES a été capable d’estimer correctement les ordres de grandeur
des surpressions et des vitesses de flamme induites par l’explosion à toutes les échelles, ainsi que les effets des
modifications des conditions de l’explosion en termes de géométrie ou de carburant. Il est à rappeler cependant que
les résultats à petite échelle ont été obtenus avec le modèle de combustion turbulente de Colin tandis que les résultats
à moyenne et grande échelle ont été obtenus avec le modèle de Charlette. Néanmoins, si le modèle de Colin a été
préféré au modèle de Charlette à petite échelle, la Figure 10.18, qui représente la surpression maximale atteinte
aux différentes échelles pour la configuration BBBS - C3H8, montre qu’en regardant le panel d’explosions dans son
ensemble, le modèle de Charlette donne des résultats qui sont tout à fait acceptables en termes d’ordre de grandeur
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Échelle de la configuration

Paramètre Petite - 0.25 m Moyenne - 1.5 m Grande - 6.1 m

Vitesse de Flamme Maximale (C3H8 -
BBBS) 170 m/s 340 m/s 400 m/s

Surpression Maximale (C3H8 - BBBS) 110 mbar 820 mbar 1700 mbar

Effet du Type de Fuel :
overP(C3H8)/overP(CH4) 1.8 1.5 1.25

Effet du Nombre de Grilles
overP(BBBS)/overP(OOBS) 1.55 1.48 1.3

Effet de la Position de Grille
overP(OOBS)/overP(BOOS) 2 3.7 /

Non-reproduit par LES

Reproduit par LES

Pas de données expérimentales

TABLE 10.3 : Récapitulatif des résultats d’explosion aux différentes échelles.

de surpression si l’on compare les explosions aux différentes échelles.
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FIGURE 10.18 : Surpression maximale générée par l’explosion aux différentes échelles - Configuration BBBS - C3H8.

10.4.3 Qualité de résolution de la LES

Pour rappel, les LES réalisées aux différentes échelles ont toutes été faites avec des maillages constitués de 20
millions de cellules. Ceci signifie que la résolution de la LES a été dégradée en même temps que l’échelle de la
configuration étudiée a été augmentée. La Figure 10.19 montre les différents critères de qualités (définis dans la
Section 9.2 lors de l’étude LES de la chambre de petite échelle) calculés ici sur un champ instantané au moment
où la flamme est aux 2/3 de la chambre, pour les configurations BBBS, aux 3 échelles différentes. Les résultats
représentent des moyennes par tranche des critères de qualité en fonction de la direction axiale de la chambre x.
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Globalement, ceci illustre le fait que la qualité de résolution des LES est bien réduite lorsque l’échelle augmente.
Les indices LES IQν et LES IQη qui sont basés sur la résolution de la turbulence montrent que plus de 90% de
la turbulence était bien résolue à petite échelle. À moyenne échelle ces indices sont de l’ordre de 80%, flirtant ainsi
avec les ordres de grandeurs préconisées pour une “bonne” LES. À grande échelle, ces indices descendent à 50%
dans les zones les plus turbulentes, ce qui montre que même si les paramètres d’intérêt des explosions à cette échelle
ont bien pu être retrouvés, le terme LES utilisé pour qualifier ces simulations est peut-être ici abusif. De la même
façon la quantité de taux de réaction résolu atteint des niveaux dangereusement bas à grande échelle puisque moins
de 10% de la combustion est résolue. Le calcul repose ainsi à plus de 90% sur le modèle de combustion turbulente.

FIGURE 10.19 : Moyenne par tranches de différents indices de qualité à travers la chambre au moment où la flamme est pleinement
turbulente - Comparaison entre les différentes échelles - + : Petite échelle ; x : Moyenne échelle ; * : Grande
échelle - Configuration BBBS - C3H8
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10.4.4 Caractérisation de la turbulence des explosions

Finalement, la Figure 10.20 représente les différentes configurations étudiées dans un diagramme de combution.
U ′ est estimée en considérant un taux de dissipation d’énergie cinétique turbulente ε contant, et en utilisant la vitesse
de fluctuation de sous-maille à l’échelle de la taille de maille U ′

∆e
, estimée d’après la formule de Colin et al. [207].

Lt est approximé par l’espace inter-barreaux des grilles, comme cela a été confirmé a posteriori à partir d’un calcul
LES à petite échelle présenté dans la Section 9.2.

A petite échelle les configurations d’explosion BOOS, OOBS, et BBBS sont représentées, ordonnées ici par ordre
croissant de U ′. À grande échelle, seule la configuration BBBS est représentée. Ces configurations sont superposées
à des configurations classiques étudiées de type brûleur swirlé et moteur à piston où la LES est classiquement ap-
pliquée avec succès depuis maintenant plusieurs années. Il apparait ici nettement que les études d’explosions réalisées
à moyenne et grande échelle dépassent largement les limites du domaine de combustion turbulente généralement
étudiée, à la fois en termes d’échelle de longueur mais également d’échelle de vitesse.

Cette seconde étape de l’étude LES des explosions qui consistait à appliquer la méthodologie développée à petite
échelle pour des configurations de plus grandes échelles a donc permis d’étendre le domaine de validité de la LES.
Les modèles LES, et en particulier les modèles de combustion turbulente qui avaient été développés, testés et validés
seulement pour des configurations de petite échelle jusqu’à présent ont donc ici montré leur capacités prédictives
à moyenne et grande échelles également. Très peu de chercheurs ont abordé ce sujet de prédiction d’explosion à
moyenne et grande échelles en utilisant la LES [43], ce secteur étant généralement réservé aux méthodes URANS
qui sont plus abordables en termes de coût CPU, au détriment d’une qualité de résolution de la physique. Nous avons
ici montré que ce n’est qu’au prix d’une correcte restitution de la physique que la CFD devient réellement prédictive,
à l’aide des méthodes LES.

Lt/δ0L[-]

U
′
/S

0 L
[-]

1

1

10

10

100

100 1000

FIGURE 10.20 : Diagramme de combustion - Représentation des configurations d’explosion étudiées et de configurations moteur
et brûleur aéronautique classiquement étudiées. - : Brûleur swirlé [136], ◦ : Moteur à piston [263], + :
Explosion petite échelle, × : Explosion moyenne échelle, ∗ : Explosion grande échelle.
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Conclusion Générale

Les travaux réalisés dans cette thèse s’intègrent dans le prolongement des recherches réalisées depuis plusieurs
dizaines d’années en matière d’études de sécurité liées aux explosions de gaz, l’objectif principal étant d’évaluer
l’apport de la LES par rapport à d’autres méthodes, moins coûteuses mais également moins précises, généralement
utilisées dans les études industrielles de gestion de risques. Ces méthodes ont été utilisées et comparées sur un cas
test d’explosion semi-confinée étudié expérimentalement à l’Université de Sydney, ainsi que sur des répliques de
moyenne et de grande échelles.

Les méthodes phénoménologiques, qui sont maintenant utilisées depuis plus de 20 ans et qui constituent le
niveau le moins élevé de modélisation ont été testées a l’aide d’un code 0D développé dans le cadre de cette
thèse. Cette approche, qui repose sur des modélisations des phénomènes dirigeant les explosions (propagation de
la flamme, débit de sortie) et non directement sur la physique qui les contrôle (réactions chimiques, écoulement
turbulent, ...), a montré qu’elle permettait de reproduire globalement des tendances en termes de surpression générée
et d’effets de modifications de paramètres physiques des explosions. Ce type de méthode requiert cependant une
connaissance préalable de l’explosion considérée et est très dépendante des modèles utilisés, souvent issus de
corrélations empiriques. Cette méthode nécessite ainsi une grande phase de paramétrisation afin de restituer les
résultats corrects de l’explosion, ce qui réduit alors considérablement les capacités prédictives de ce type d’approche.

C’est pour les raisons qui viennent d’être énoncées que la CFD, encore considérée comme superflue pour les
études d’explosions il y a une dizaine d’année, est de plus en plus acceptée comme étant la solution incontournable
pour les études d’explosion. En effet, la CFD a un potentiel bien supérieur aux méthodes phénoménologiques de par
la reproduction précise de la physique des phénomènes d’explosion en résolvant les équations de la mécanique des
fluides et de la combustion. Si l’émergence de la LES sur les calculateurs massivement parallèles a considérablement
amélioré la capacité de la CFD à simuler avec précision les écoulements turbulents en géométrie complexe [223, 91],
c’est bien la méthode URANS qui est toujours la plus couramment utilisée aujourd’hui pour les études industrielles
en général, et également pour les études de risques d’explosion. Si les résultats obtenus par cette méthode, à travers
l’utilisation du code FLACS du CMR/GexCon [8], ont confirmé l’apport de la CFD par rapport aux méthodes
phénoménologiques de par la reproduction des phénomènes principaux dirigeant les explosions sans modélisation
reposant sur la connaissance a priori du cas-test d’explosion, certaines limitations ont néanmoins été mises en valeur.
Ces limitations semblent être dues à des lacunes des modèles URANS dans la reproduction de l’interaction entre la
combustion et la turbulence. Les modèles n’ont en effet pas été en mesure de reproduire correctement la propagation
laminaire de la flamme ainsi que les transitions laminaire-turbulent et turbulent-laminaire, ce qui s’est traduit par des
vitesses de flamme erronées à toutes les échelles. Cette représentation approximative de la physique des explosions
s’est notamment traduite par l’incapacité du code URANS à reproduire l’effet d’échelle sur la surpression maximale
générée par l’explosion. Nos conclusions quant à cette approche s’inscrivent donc dans la lignée des travaux de
Popat et al. [23] et Patel et al. [51] qui ont montré qu’il était possible de prédire quantitativement la surpression
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générée par les explosions mais qui ont également soulevé les difficultés liées à la détermination des différentes
constantes mises en jeu dans ces méthodes URANS (dans les modèles de combustion notamment), qui peuvent
nécessiter une calibration à priori afin de retrouver les bons résultats. Finalement, comme Di Benedetto et al. [98]
ou Ferrara et al. [99] l’avaient montré, l’approche URANS peut néanmoins être utilisée, en prenant des précautions,
dans une optique de réduction de risques pour limiter la sévérité de l’explosion en jouant sur des caractéristiques
de premier ordre de l’explosion (nombre d’obstacle, type de fuel). L’effet de caractéristiques plus fines ne sont par
contre que difficilement reproductibles avec ce type d’approche.

Dans la lignée des études d’explosions dans des configurations de petite échelle déjà réalisées [53, 54, 56, 57,
60, 61, 63, 64, 96, 101, 102], cette thèse a montré que la LES permet d’améliorer considérablement notre capa-
cité à reproduire ces écoulements instationnaires réactifs. Les difficultés du URANS à reproduire les interactions
flamme-turbulence sont dépassées au prix d’une représentation fine de leur physique à l’aide de modèles adaptés,
permettant notamment de résoudre les grandes échelles et de ne modéliser que les plus petites. Comme l’ont montré
les comparaisons avec les expériences ainsi qu’avec une DNS, les caractéristiques fines de la propagation de la
flamme (accélération/décélération au passage des obstacles, transition laminaire/turbulent ou relaminarisation, plis-
sement de la flamme, formation de poches de gaz frais/brûlés) ont pu être restituées, permettant ainsi de prédire avec
précision la vitesse de flamme et le pic de surpression. Les capacités prédictives de cette approche sont ainsi grande-
ment améliorées par rapport à l’approche URANS, comme illustré par la Figure 10.21 et résumé dans la Table 10.4,
moyennant cependant un coût CPU bien plus élevé. Le temps de restitution des calculs LES (24h) reste cependant
raisonnable grâce à la capacité massivement parallèle du code AVBP (calculs réalisés sur 4096 coeurs). Les résultats
obtenus à petite échelle, ont ensuite été extrapolés à grande échelle, à partir de l’étude des répliques de la confi-
guration d’explosion de l’Université de Sydney, pour lesquelles, malgré une qualité de résolution réduite, la LES a
néanmoins permis de reproduire les grandeurs critiques liées aux explosions à moyenne et grande échelle. D’un point
de vue général, ces résultats constituent une avancée unique dans la validation des modèles LES, et notamment des
modèles de combustion turbulente, qui n’ont jamais été testés, à notre connaissance, sur un tel cas d’“upscaling”.
Ceci a ainsi permis d’étendre le domaine de validation des modèles utilisés qui sont généralement testés seulement
sur des configurations de type brûleur stationnaire ou bombe turbulente de petite échelle. Si l’on considère mainte-
nant l’ensemble de ces résultats en les rapportant au contexte de l’évaluation de l’apport des méthodes CFD pour les
études d’analyse des risques, plusieurs points clefs sont à souligner, illustrant les points forts de la LES par rapport
aux méthodes URANS :

• La LES a permis de restituer l’ordre de grandeur de la surpression générée par l’explosion à toutes les échelles
étudiées, traduisant ainsi la bonne reproduction de l’effet d’échelle sur les explosions. A l’opposé, le code
URANS FLACS a surestimé la surpression générée à petite échelle et l’a sous-estimée à grande échelle, tra-
duisant ainsi une prise en compte erronée de l’effet d’échelle.

• Il a ensuite été montré que le code LES était en mesure de reproduire le fait que des configurations présentant un
même encombrement global (porosité volumique) peuvent aboutir à des explosions générant des surpressions
très différentes (même si ceci n’a pas été reproduit avec précision à moyenne échelle, illustrant la nécessité
d’augmenter la résolution du maillage pour les calculs LES). A l’opposé, il n’a pas été possible de reproduire
cet effet avec le code URANS FLACS.

• Finalement, la LES a montré que, moyennant une résolution de maillage “suffisante”, les résultats tendaient
vers une solution (1) indépendante du maillage et (2) proche de la solution exacte du problème, c’est à dire la
DNS (ou l’expérience). Les calculs URANS n’ont par contre pas montré de convergence en maillage lorsque
la taille de maille est diminuée et les résultats obtenus en utilisant un maillage jugé “optimal” n’ont donné que
des résultats approximatifs par rapport aux données expérimentales.

Outre les capacités prédictives de la LES, plusieurs points importants ont été soulevés quant à l’utilisation de la
LES, voire des simulations en général, pour les études de sécurité :

• L’étude de Quantification d’Incertitude menée a montré à quel point cette approche est primordiale pour les
simulations, en particulier quand celles-ci sont liées à des études de sécurité. Si dans un premier temps les
incertitudes liées à des paramètres numériques (schéma numérique, viscosité artificielle) se sont montré peu
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influentes sur les résultats, ce qui est rassurant, il a été montré par ailleurs que les résultats des simulations
d’explosion sont très sensibles à plusieurs modèles (chimie, transport, combustion turbulente ...), ce qui
requiert l’utilisation de sous-modèles appropriés pour représenter toute la physique des explosions. Ceci ne
concerne pas seulement les phénomènes qui contrôlent la phase turbulente, les phénomènes prépondérant
durant la phase laminaire doivent également être reproduits avec précision. Finalement, cette étude a également
soulevé les limitations des capacités prédictives des simulations lorsque des incertitudes existent sur des
paramètres physiques de l’explosion tels que la vitesse de flamme laminaire du mélange par exemple. Ces
incertitudes proviennent d’une mauvaise connaissance du cas considéré et peuvent difficilement être évitées.
C’est dans ce cas qu’il est primordial de réaliser des études de Quantification d’Incertitude afin d’estimer la
précision avec laquelle on peut se fier aux résultats obtenus par les simulations. Les simulations d’explosion
ne devraient, selon nous, pas être utilisées sans leur associer une étude de Quantification d’Incertitude.

• Les incertitudes observées par rapport à la valeur de la constante du modèle de combustion turbulente nous
ont amené à tester un nouveau modèle de combustion, la formulation dynamique du modèle de Charlette.
Les résultats obtenus sont très encourageants et ont démontré la capacité du modèle à rendre compte de la
transition laminaire-turbulent de l’écoulement. Si certaines limitations ont été soulevées, ce modèle reste
une solution d’avenir qui sera étudiée plus en détails dans la thèse de S. Mouriaux à l’IFPEN, dans le cadre
d’une étude de moteur à combustion interne. En ce qui concerne l’étude des explosions, il a notamment été
montré que ce modèle requiert une qualité correcte de résolution de la combustion et qu’il sera par conséquent
nécessaire d’accroitre de façon importante le nombre de points du maillage utilisé si l’on veut pouvoir
l’appliquer à des cas-test de dimension réelle. Dans cette optique, une nouvelle campagne de calculs a été
lancée grâce à une nouvelle allocation INCITE de 86 millions d’heures CPU obtenue pour l’année 2014. Ces
simulations, qui seront mises en place dans le cadre d’un post-doctorat au CERFACS, concernent l’utilisation
du modèle dynamique à moyenne et grande échelle sur des maillages de l’ordre du milliard de cellules, permet-
tant ainsi d’atteindre la qualité de résolution de la combustion turbulente nécessaire à l’utilisation de ce modèle.

Ces résultats apportent deux pistes pour les études futures d’explosion de gaz sur des configurations industrielles
réelles :

• La LES a montré son potentiel à prédire avec précision les grandeurs critiques liées aux explosions sur des
configurations d’explosion simplifiées. Aujourd’hui, il semble ainsi possible d’utiliser la LES pour remplacer,
ou compléter, les études expérimentales sur ces cas-tests. La LES permet en effet d’obtenir des détails plus
précis que ne le permettent les expériences. Ceci peut ainsi permettre de constituer, grâce à la précision de
prédiction de la LES, une base de données fiable pouvant ensuite être utilisée comme référence à la place
des expériences. La LES pourrait alors servir au développement ou au perfectionnement des sous-modèles
des codes URANS par exemple. Si le premier point à travailler semble résider dans le modèle de combustion
turbulente, ce qui constitue un sujet de recherche critique depuis des dizaines d’années, la LES comme référence
pourrait par exemple être particulièrement utile pour le développement des modèles utilisés pour prendre en
compte la géométrie de sous-maille, utilisés dans les codes URANS d’explosions tels que FLACS.

• Ensuite, si l’on veut utiliser directement la LES comme outil pour étudier des configurations industrielles
réelles, il sera nécessaire d’augmenter le nombre de points des maillages utilisés de façon importante pour
s’adapter aux dimensions et à la complexité de la configuration considérée, augmentant ainsi fortement le
coût de calcul associé. Si ceci semble réalisable techniquement, comme cela a été montré par le calcul DNS
sur un milliard de cellules réalisé sur plusieurs dizaines de milliers de processeurs, le coût de calcul d’une
telle simulation reste rédhibitoire aujourd’hui pour une étude industrielle. Ceci soulève donc l’importance
du calcul numérique à haute performance et le besoin de pouvoir développer (1) des méthodes de calcul sur
des maillages de plusieurs milliards de points et (2) des machines capables d’accueillir de tels calculs. Ceci
devrait devenir réalisable de façon courante d’ici peu de temps. On disposera alors d’une solution réellement
prédictive pour des bâtiments de plusieurs dizaines de mètres. La LES constituera alors une réelle “expérience
numérique”, afin de se substituer aux “expériences physiques” d’explosion qui ne peuvent évidemment pas
être réalisées sur des configurations industrielles réelles.

237



10.4. Conclusion : Bilan des études LES de passage à l’échelle
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FIGURE 10.21 : Surpression maximale générée par l’explosion aux différentes échelles - Configuration BBBS - C3H8.
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Code
Paramètre URANS - FLACS LES - AVBP

Pe
tit

e
Ec

he
lle

Vitesse de Flamme Surestimée Correct

Surpression Maximale Surestimée Correct

Effet du Type de Fuel Correct Correct

Effet du Nombre de Grilles Correct Correct

Effet de la Position de Grille Correct Correct

M
oy

en
ne

Ec
he

lle

Vitesse de Flamme Surestimée Correct

Surpression Maximale Correct Correct

Effet du Type de Fuel Correct Correct

Effet du Nombre de Grilles Correct Correct

Effet de la Position de Grille Effet opposé Effet correct -
mauvaise amplitude

G
ra

nd
e

Ec
he

lle

Vitesse de Flamme Pas de données expérimentales

Surpression Maximale Sous-estimée Correct

Effet du Type de Fuel Correct Correct

Effet du Nombre de Grilles Correct Correct

Effet de la Position de Grille Pas de données expérimentales

Temps CPU ∼ 1h sur 1 processeur* 24h sur 4096
processeurs**

*Coeur Intel Core2 1.98 GHz - Ordinateur de bureau Fujitsu Siemens
**Coeur PowerPC A2 1.6 GHz - BueGene/Q Turing (IDRIS)

Non-reproduit

Partiellement reproduit

Reproduit

Pas de données expérimentales

TABLE 10.4 : Récapitulatif des résultats LES et URANS aux différentes échelles. - Reproduction des différents paramètres des
explosions.
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[244] N. Lamarque. Schémas numériques et conditions limites pour la simulation aux grandes échelles de la com-
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1 Reduced balance equation for one-dimensional premixed flame

1.1 Laminar flame

1.1.1 Reduced flame using di↵usion spatial and time scales

The non-conservative progress variable balance equation for steady one-dimensional laminar premixed flame
is, with usual notations:

⇢0SL

@c

@x

=
@

@x

✓
⇢D

@c

@x

◆
+ !̇

c

(1)

where S
L

is the laminar flame speed and ⇢0 the fresh gas density. A variable change, similar to the Howarth-
Dorodnitzyn transformation (Williams, 1985; Poinsot and Veynante, 2011) is considered:
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is a reduced reaction rate (Ribert et al., 2006). With the additional assumption ⇢D = cst = ⇢0D0, retained
in the following, the spatial coordinate x is made non-dimensional using the di↵usive flame thickness �

L
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, corresponding to na unity Reynolds flame number Re
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1.1.2 Reduced laminar flame using reaction rate scales

Di↵usion spatial and time scales appear naturally to made non-dimensional balance progress variable equa-
tion, as shown in the previous section but the previous equation (4) is recast in terms of reaction zone
characteristics. The reaction zone thickness may be defined as:
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where !̇max

c

denotes the maximal value of the reaction rate !̇
c

across the flame front. Modeling the reaction
rate by a Gaussian function:
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leads to:1
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The reduced reaction rate !̇
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(Eq. 5) is rewritten as:
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Equation (4) then becomes:
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The occurrence of the length scale ratio �

L

/�

r

may be explained as follows: spatial coordinates are made
non-dimensional using the di↵use flame thickness �

L

while the reaction zone thickness �
r

is more relevant for
the reaction rate. This finding enlightens the Ribert et al. (2006) analysis: their derivation introduced the
reduced reaction rate as defined by Eq. (5) while practical tabulation was based on the ratio !̇

c

/!̇

max

c

. Ac-
cording to Eq. (11), these quantities are related through the ratio of di↵usive and reactive flame thicknesses,
�

L
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r

.
A new variable change, based on the thickness � entering the reaction rate expression (7), is retained:2
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This last equation shows that, for a given shape of the reaction rate, the ratio �

L

/�

r

controls the molecular
di↵usion and the total flame thickness.

1.2 Thickened laminar premixed flame

For a sake of clarity, only the thickened flame model (TFLES) with a constant thickening factor F is
considered here. The balance equation for a steady one-dimensional premixed flame is (Colin et al., 2000):
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which is equivalent to Eq. (1), replacing D by FD (or, in practice, D0 by FD0) and !̇
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/F . The
derivation of Section 1.1 still holds, leading to Eq. (14) with:
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Di↵usion and reaction thicknesses, as well as ⌧
D

, are increased by a factor F .

1
The half-weight thickness of the reaction rate is:
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showing that Eq. (6) provides a relevant definition of the reaction zone thickness
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1.3 Filtered laminar premixed flame

Filtering the balance equation (1) gives, assuming that ⇢D = ⇢0D0:
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To go further, the reaction rate !̇
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corresponding to a Gaussian filter of size �

p
6. To filter this reaction rate by a Gaussian filter of size � is

equivalent to a filter of size
p
�2 + 6�2. Then:

!̇

c

= !̇

max

c

�

p
⇡

1p
�2 + 6�2

r
6

⇡

exp

 
�6

✓
xp

�2 + 6�2

◆2
!

(19)

rearranged as:
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This expression is strictly equivalent to Eq. (7), replacing !̇
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and � by, respectively:
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A derivation similar to Section 1.1 may then be conducted recovering Eq. (14). The reaction thickness
is replaced by:

�

r

= �

p
⇡ = �

p
⇡

r
�2

6�2
+ 1 = �

r

r
�2

6�2
+ 1 =

⇢0SL

!̇

max

c

r
�2

6�2
+ 1 (22)

Note that, in the limit of large filter sizes (� >> �), the reaction zone thickness of the resolved flame is
controlled by the filter size �

lim
�!+1

�

r

=

r
⇡
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1.4 Summary

The generic equation to solve is:
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where x+ = x/� and � = �
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⇡. Relevant values for �
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and �
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are given in Table 1. The direct consequence
of Table 1 is to link the TFLES thickening factor F and the filter size � keeping identical the thickness of
the reaction zone of the resolved flame:
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Table 1: Parameters in the generic equation (24) for the various models. �
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r

and �
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correspond to �

r

and � laminar flame values.

2 Resolution of the steady-state generic balance equation

The generic balance equation (24) is written:
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where the spatial coordinate x is made non-dimensional by the reaction zone thickness �, ↵ = �/�

L

(Table
1). Equation (26) is recast as:
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2.1 Solution of the homogeneous equation

The solution of the equation:
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where A is a constant.

2.2 Solution of the complete equation

Starting from Eq. (30), the solution of Eq. (27) is searched as:
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leading to:3
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The constant C is determined by the boundary condition F ! 0 when x ! ±1. Then:
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integrated to give:
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with the boundary conditions c(�1) = 0 and c(+1) = 1. Then, C = 1/2:
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with ↵ = �/�

L

which is the only parameter of Eqs (34 - 36), the reaction rate being given by !̇

+
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=
exp(�x

2)/
p
⇡. This parameter ↵ behaves di↵erently in filtered and thickened flame, as shown in Table 2:

• For TFLES, ↵ is identical to the laminar case. This finding is not surprising as both preheat and
reaction zones of the flame as simultaneously thickened, the flame keeping the structure of the laminar
flame.

• For low filter sizes (i.e., � << �

lam

), the laminar flame structure is not a↵ected by the filtering
procedure. On the other hand, for large filters (� >> �

lam

and� >> �

L

= D0/SL

), the flame thickness
is only controlled by the filter size � and not by laminar preheat and reaction zone thicknesses. In the
limit of infinitely thin laminar flame front (� ! +1), the solution c(x) is given by the first term in
Eq. (36).
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Table 2: Parameter ↵ = �/�

L

= �

r

/(�
L

p
⇡) entering Eqs (34 - 36) and determined from Table 1. For the

thickened flame model (TFLES), ↵ is identical to the laminar flame case value ↵
lam

for constant and variable
thickening factors.

Solutions (34 - 36) are plotted in Fig. 1 for various values of the parameter 0.2  ↵  1, corresponding
to laminar and TFLES cases, as well as low filter sizes. As expected, the reaction zone keeps a constant
thickness in the considered frame while the preheat zone becomes larger when ↵

0 decreases.

3
See, for example, http://integrals.wolfram.com.
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Figure 1: Analytical solution of Eq. (26): progress variable c (Eq. 36, left) and @c/@x

+ (Eq. 34, right) for
various values of the parameter ↵ = �/�

L

.

3 Thermal flame thickness

The objective is to estimate the thermal flame thickness, defined here as the inverse of the maximum value
of the progress variable gradient, in view to compare TFLES and filtered flame characteristics for dynamic
modeling.

3.1 Flame thickness in the reduced space

The gradient of the progress variable is maximum at the location x

+
0 given by (see Eq. 26):

@c

@x

+

����
x

+
0

=
1p
⇡

exp
⇣
�x

+
0
2
⌘

(37)

i.e.:
↵

2
exp

✓
↵

2

4

◆h
1� erf

⇣
↵

2
+ x

+
0

⌘i
exp

�
↵x

+
0

�
=

1p
⇡

exp
⇣
�x

+
0
2
⌘

(38)

This equation is solved numerically and the maximum value of @c/@x+ is displayed in Fig. 2 as a function
of ↵. Figure 3 compares the thermal flame thickness �

th

= 1/max(@c/@x+) with the corresponding fit:

�

+
th

= 1.5 +
1

↵

(39)

which provides an excellent approximation.

3.2 Comparison of filtered and TFLES thermal flame thicknesses

The objective is to examine the conditions for which TFLES and filtered flames have identical thermal
thicknesses, i.e.:

�

TFLES

th

= �

Filt

th

(40)

Then:
�

TFLES

�
�

+
th

�
TFLES

= �

Filt

�
�

+
th

�
Filt

(41)

and

�

TFLES

✓
1.5 +

1

↵

TFLES

◆
= �

Filt

✓
1.5 +

1

↵

Filt

◆
(42)
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Figure 2: Maximum value of the progress variable gradient @c/@x+ plotted as a function of the ↵ parameter
(numerical solution).

Figure 3: Flame thermal thickness, defined as �

+
th

= 1/max(@c/@x+) plotted as a function of ↵ = �/�

L

.
Line: numerical solution; markers: fit given by Eq. (39).
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Replacing � and ↵ by their values for each approach gives:

F �

lam

✓
1.5 +

1

↵

lam

◆
= �

lam

s
�2

6�2
lam

+ 1

0

BBBB@
1.5 +

1

↵

lam

s
�2

6�2
lam

+ 1

1

CCCCA
(43)

Then

F

✓
1.5 +

1

↵

lam

◆
= 1.5

s
�2

6�2
lam

+ 1 +
1

↵

lam

(44)

leading to, when replacing ↵

lam

by its value ↵

lam

= �

lam

/�

L

:

�2 = 6�2
lam

"✓
F +

2 (F � 1) �
L

3�
lam

◆2

� 1

#
(45)

giving the relation between the thickening factor F and the filter size � to get identical flame thermal
thicknesses. It is interesting to compare the filter width � to the di↵usion thickness of the thickened flame,
F �

L

. Then:

� =

2

4

vuut6

"✓
�

lam

�

L

+
2 (F � 1)

3F

◆2

�
✓
�

lam

F �

L

◆2
#3

5
F �

L

(46)

This expression may be simplified. First, for su�ciently large thickening factors, the second contribution in
the square root is negligible and F ⇡ F � 1:

� ⇡
p
6

✓
�

lam

�

L

+
2

3

◆
F �

L

(47)

Assuming that �
L

� �

lam

gives:

� ⇡ 2
p
6

3
F �

L

⇡ 1.6F �

L

(48)
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Résumé :

Dans le contexte actuel de croissance continue de la demande mondiale en combustible fossile, la sécurité de la production, du
transport, ainsi que du stockage de l’énergie est un défi majeur de ce début de XXIème siècle. Les produits manipulés étant extrêmement
volatils et inflammables, les éventuelles fuites qui peuvent survenir malgré les lourdes mesures de sécurité mises en place, peuvent
engendrer des explosions désastreuses. Il existe donc un fort besoin d’être capable de prédire ces explosions afin de limiter les dégâts
potentiels et d’assurer la sécurité des personnes et des biens.

Dans cette optique, l’augmentation régulière des puissances de calcul permet à la CFD (Computational Fluid Dynamics) de se
présenter comme une alternative intéressante aux expériences qui peuvent s’avérer couteuses et dangereuses. Les explosions sont des
phénomènes multi-physiques qui sont principalement dirigés par la turbulence et la combustion et qui prennent place sur une très large
gamme d’échelles nécessitant ainsi d’être modélisées. Aujourd’hui, des codes basés sur une approche URANS (Unsteady Reynolds
Averaged Navier Stokes) sont généralement utilisés afin de simuler des explosions de gaz dans des configurations à échelle industrielle.
Cependant, l’émergence de la LES (Large Eddy Simulation), qui a déjà montré son potentiel à donner des prédictions plus fiables que
le URANS sur des configurations instationnaires complexes, ouvre de nouvelles perspectives pour le domaine de la sécurité explosion.
Le but principal de cette thèse est d’évaluer l’apport des méthodes LES et de développer une méthodologie pour la prédiction des
phénomènes réactifs turbulents transitoires que sont les explosions. Tout au long de cette étude, un intérêt particulier a été porté à
l’approfondissement de la compréhension des phénomènes d’explosion ainsi qu’à la mise en valeur des points cruciaux de modélisation
qui permettent une reproduction correcte des phénomènes considérés. Notre approche peut alors se résumer en deux temps :

• Dans un premier temps nous nous sommes concentrés sur l’étude LES des déflagrations dans une chambre de combustion de petite
échelle : la configuration expérimentale de l’Université de Sydney. La LES associée à un modèle de flamme épaissie a ainsi été
appliquée à cette configuration à l’aide du code AVBP (développé par le CERFACS et l’IFP-EN) et a permis de mettre en place une
méthodologie de calcul. Une étude de Quantification d’Incertitude (UQ) a ensuite été réalisée sur ces simulations afin d’évaluer la
fiabilité de ces résultats, ce qui est primordial dans ce contexte d’étude de sécurité.

• Dans un second temps, le but a été d’extrapoler les résultats obtenus sur la configuration de petite échelle à des configurations
de plus grande échelle, plus représentatives des configurations industrielles réelles de plateformes pétrolières ou de dépôts de
carburants qui constituent l’objectif final visé. Une campagne expérimentale a ainsi été lancée afin de construire des répliques de
la configuration de Sydney à des échelles plus importantes et de les étudier numériquement grâce à la méthodologie LES mise en
place sur la configuration de petite échelle.

Afin de replacer notre étude dans le contexte actuel et de le relier à l’état-de-l’art en matière d’étude de risque d’explosions, d’autres
calculs de ces configurations d’explosion ont été réalisés en parallèle de l’étude LES, premièrement avec un code phénoménologique
développé dans le cadre de cette thèse, ainsi qu’avec le code URANS FLACS. Ceci a permis de mettre en évidence leurs limitations
ainsi que l’apport de la LES pour ce type d’étude.

Summary :

Within the current context of increasing global demand of fossil fuels, the safety of production, transport, and storage of energy is
a major challenge of this early 20th century. The products used are highly volatile and flammable. The eventual leakages which could
occur (in spite of the strong safety measures) can lead to dramatic explosions. As a consequence, we need to be able to predict these
explosions in order to limit their potential damages and ensure the human and material safety.

To this end, the growing of computational power makes the CFD (Computational Fluid Dynamics) an interesting alternative to
experiments which can be expensive and dangerous. Gas explosions are multi-physics phenomena mainly driven by turbulence and
combustion which take place over a wide range of scales and need to be modeled. Today, CFD codes based on the URANS (Unsteady
Reynolds Averaged Navier Stokes) approach are usually used to simulate gas explosions at industrial scale. However, the emergence
of LES (Large Eddy Simulation) has already shown its potential to give more accurate prediction than URANS on complex unsteady
configurations. This opens new perspectives for the field of explosion safety. The main aim of this thesis is to assess the benefits of
using LES for gas explosion studies and to develop a methodology to predict these unsteady turbulent reactive phenomena. All along
this thesis, efforts have been made to increase our understanding of explosions and to highlight key points of modeling which enable
an accurate reproduction of the considered phenomena. Our work can be summed up in two parts:

• First, the focus was on the LES study of deflagrations in a small scale explosion chamber: the experimental setup of the University
of Sydney. LES combined with a thickened flame approach has been applied to this configuration with the AVBP code (developed
by CERFACS and IFP-EN) and enabled to set up a computation methodology. An Uncertainty Quantification (UQ) study has then
been performed over these simulations in order to asses the reliability of these results, which is essential in this context of safety
related studies.

• Then, the aim was to extend the conclusions obtained for the small scale configurations to larger scales, more representative of
real industrial cases of oil platforms or fuel storage facilities which are the final aim. An experimental campaign has consequently
be launched in order to build replicas of the Sydney test-case at larger scales and to study them numerically using the LES
methodology developed with the small scale configuration.

In order to put our study back into the current context and to link it to the state-of-the-art of explosion risk assessment studies, several
other simulations of these explosion configurations have been performed, first using a 0D phenomenological code developed in the
framework of this thesis, and then using the URANS CFD code FLACS. This enabled to highlight the limitations of these approaches
and the advantages of LES for this type of study.
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