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Nomenclature

Par souci de concision, seules les notations utilisées de facon continue dans le manuscrit

sont reportées ici. Les autres seront présentées au fur et a mesure de leur utilisation.

Abréviations et acronymes

AT
CDF
CDR
CFD
1
CPU
DNS
DPS
QSSA
LES
MPI
0SS
OTS
PDF
PF
PSI-CELL
RMS
SDF
SDR
GC
THI

Auto-inflammation

(Cumulative distribution fonction) Fonction de distribution cumulative
Convection, diffusion et réactif

(Computational fluid dynamics) Dynamique des fluides numérique
Conditions initiales

(Central processing unit) Unité centrale de traitement

(Direct numerical simulation) Simulation numérique directe

Discrete particle solver

(Quasi steady-state approximation) Approximation d’état quasi-stationnaire
(Large eddy simulation) Simulation aux grandes échelles

Message passing interface

(Optimized single-step) Une étape optimisée

(Optimized two-step) Deux étapes optimisées

(Probability density fonction) Fonction densité de probabilité
(Premixed flame) Flamme de pré-mélange

Particle in cell method

(Root mean square) Moyenne quadratique

(Strained diffusion flame) Flamme de diffusion étirée

(Scalar dissipation rate) Taux de dissipation scalaire

Générateur de gaz

Turbulence homogene isotrope
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Kn
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Terme source lié a ’évaporation
Coefficient de diffusion
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Temps
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Chapitre 1
Introduction

A Theure actuelle, autour de 90% I’énergie produite au niveau mondial est générée
grace a la combustion ! et ce, principalement via la combustion du charbon, du gaz naturel
et de dérivés du pétrole. Malgré 1'essor de 1'utilisation des énergies renouvelables au cours
des dernieres années ou la mise en place de certaines mesures visant a limiter le recours a
des produits fossiles, la combustion comme moyen de transformation d’énergie demeure
tres intéressante de par la forte densité énergétique des sources d’énergie employées. En
effet, en ce qui concerne le secteur des transports, les contraintes de poids et de volume
limitent la taille des systemes. Ceci est d’autant plus vrai pour les moteurs-fusée qui
nécessitent un rapport poussée/poids suffisant pour pouvoir quitter le champ d’attraction
terrestre. De ce fait, seules les combustions basées sur des réactifs initialement stockés sous
forme solide et/ou liquide restent viables pour quitter le champ d’attraction terrestre.

Historiquement, les réactifs ou ergols utilisés pour la propulsion spatiale sont stockés
sous forme liquide car les contraintes de poids imposent d’avoir les masses volumiques
les plus élevées possible. Parmi les ergols les plus utilisés se trouve le couple LOx/GH,
(oxygene/hydrogene stockés sous forme liquide) étant donné la forte densité énergétique
de ’hydrogene. Cependant, I’émergence du secteur privé dans le domaine spatial impose
un rythme de plus en plus accéléré a la recherche de nouvelles technologies spatiales et a
la compréhension des phénomenes physiques sous-jacents. Ainsi, ces dernieres années ont
vu pour la premiere fois la réutilisation d'un étage de lanceur (en 2017) ou l'envoi de per-
sonnes en orbite par une compagnie privée (en 2019), par exemple. Ces deux événements
ont été menés a terme par l'entreprise privée SpaceX. Pour des questions économiques,
les tendances actuelles privilégient I'utilisation du couple LOx/GCH, (oxygene/méthane
stockés sous forme liquide), par exemple dans le moteur Raptor de SpaceX et dans le mo-
teur PROMETHEE (Precursor Reusable Oxygen METHan cost Effective Engine) prévu
pour la fusée Ariane Next, de I’entreprise européenne ArianeGroup. En effet, méme si le

méthane se caractérise par une densité énergétique moins importante que ’hydrogene, il

1. Source : International Energy Agency, Key World Energy Outlook Statistics. 2020. Paris.
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présente aussi de nombreux avantages :

— masse volumique plus importante nécessitant de réservoirs moins volumineux et

globalement plus légers ;
— stabilité chimique plus importante facilitant le stockage cryogénique ;

— masse volumique comparable a celle de 'oxygene diminuant la complexité de la

turbopompe qui entraine les ergols dans la chambre de combustion ;

Lors du fonctionnement du moteur-fusée, il est indispensable, dans un premier temps,
d’assurer la fiabilité de I’engin. Ceci passe par la compréhension des phénomenes physiques
mis en jeu lors du fonctionnement du moteur. C’est pourquoi, la combustion, étant au
coeur du systeme, est un élément clé a étudier. Ainsi, la connaissance des grandeurs
caractéristiques de la combustion : temps d’induction, température de fin de combustion,
zones propices a l'allumage, peut permettre un dimensionnement fiable tout en visant a

améliorer les performances.

1.1 Contexte industriel

La propulsion spatiale est complexe. Au démarrage, les ergols sont stockés sous forme
cryogénique dans des réservoirs adaptés. Ils sont ensuite entrainés et mis sous pression
A laide de turbopompes avant d’arriver dans la chambre de combustion. A lissue de
la conversion des réactifs en produits, les gaz briilés sont détendus dans une tuyere. Au
cours de la détente, la conservation de I’enthalpie totale se traduit par une transformation
de 'enthalpie en énergie cinétique. Enfin, la poussée est obtenue par conservation de la
quantité de mouvement lors de I’éjection des gaz briilés détendus.

Etant donné les fortes températures atteintes dans la chambre de combustion, qui
peuvent dépasser le point de fusion des composants, il est nécessaire de refroidir la tuyere.
De ce fait, avant I'injection, le combustible passe préalablement par un circuit de refroidis-
sement recouvrant la tuyere. L’intérét de ce processus est double : d'une part, cela permet
de limiter 'endommagement de la tuyere sous 'effet des hautes température; et, d’autre
part, le combustible récupere une partie de 1’énergie des gaz briilés. Ce deuxieme point
permet au combustible d’arriver a 1’état gazeux dans la chambre de combustion, de plus,
la température des réactifs est augmentée et le rendement de la combustion amélioré. Les
turbopompes sont généralement entrainées par des gaz chauds issus d’un générateur de
gaz (GG). En fonction de la solution technique retenue, les gaz issus du GG sont éjectés
directement pour créer de la poussée (cycle ouvert) ; injectés dans la tuyere pour parti-
ciper a la détente; ou alors, les gaz chauds sont envoyés dans la chambre de combustion
pour participer a la combustion (cycle multi-étages). Dans cette derniére configuration,
les gaz chauds issus du GG se mélangent aux ergols et peuvent étre utilisés pour amorcer

la combustion. Ce dispositif est illustré de facon schématique sur la Fig. 1.1.
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Pompe Pompe
carburant Turbine comburant
4 Gaz >
Jriche en
carburant

Chambre de
combustion

Echangeur
de chaleur

Tuyére

FIGURE 1.1 — Principe de fonctionnement d'un moteur-fusée a générateur de gaz 2.

Dans la chambre de combustion, plusieurs injecteurs sont disposés parallelement les
uns aux autres. L’oxygene y est injecté a ’état liquide. Il s’ensuit des étapes (i) d’atomi-
sation sous 'effet du cisaillement avec l'injection co-courant du carburant (hydrogene ou

méthane) et (ii) de dispersion des gouttelettes tel qu’illustré sur la Fig. 1.2.

En parallele, le combustible est apporté sous forme gazeuse. Le mélange des cou-
rants combustible et oxydant permet de former des zones propices a I’établissement d’une

flamme.

L’objectif du présent travail de these est double. 11 s’agit de proposer un modele de
cinétique chimique simple capable de restituer les propriétés caractéristiques de la com-
bustion a moindre cotlit et qui pourrait étre utilisé dans des applications a grande ou
moyenne échelle, pour lesquelles le cotit d'une chimie détaillée serait trop pénalisant ; et
de se concentrer sur certains processus se développant a petite échelle lors de la combustion

au sein d'un organe de propulsion type moteur-fusée.

2. Image —utilisée sans modifications— et license disponibles a 1’adresse https://commons.wikimedia.
org/wiki/File:Gas_generator_rocket_cycle_fr.svg
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Primary breakup
- Kelvin-Helmholtz instabilities
- Rayleigh-Taylor instabilities
- Formation of large structures

>

Secondary breakup

- Collision
- Coalescence
- Disintegration of large structures
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FIGURE 1.2 — Représentation schématique de I'atomisation assistée d'un jet liquide [15].

1.2 Contexte de recherche

Les phénomenes étudiés dans cette these sont multi-physiques et multi-échelles. Ils
font intervenir des écoulements turbulents multi-especes et réactifs ainsi que la présence
d’une phase liquide dispersée en évaporation. Etant donné que les échelles mises en jeu
sont difficilement accessibles par le biais d’expériences, la présente étude sera menée a
l'aide de simulations numériques directes (direct numerical simulations — DNS). Ce type
de simulations est aussi appelée “expérience numérique” : elle présente 'avantage de
pouvoir simuler les plus petites échelles de la turbulence ainsi que la structure interne
de la flamme. La puissance de calcul grandissante des supercalculateurs, couplée a des
méthodes de parallélisation de plus en plus performantes, permet de réaliser des calculs

de plus en plus complexes sur des durées raisonnables.

1.3 Organisation du manuscrit

Le présent travail de these s’inscrit dans la continuité des travaux réalisées au sein de
I'équipe de recherche "structures de flammes et combustion turbulente" (CT) de I'Insti-

tut P’ Le manuscrit est organisé de la fagon suivante :

— Chapitre 2 : Présentation des équations de l'aéro-thermochimie considérées ainsi

que des codes de calcul utilisés;

— Chapitre 3 : Identification des propriétés élémentaires de flammes laminaires pour

la génération de bases de données;
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— Chapitre 4 : Création d’'un modele chimique a une étape optimisée a partir des

données générées (Chapitre 3) et son application;
— Chapitre 5 : Présentation d’un modele chimique a deux étapes optimisées ;

— Chapitre 6 : Etude DNS d’'un jet plan tridimensionnel diphasique, turbulent et

inerte;

— Chapitre 7 : Analyse DNS d’un jet plan tridimensionnel diphasique, turbulent et

réactif.







Chapitre 2

Equations générales du probléme

Ce chapitre est consacré au rappel des équations de bilans locaux pour la modélisation
d’écoulements turbulents diphasiques et réactifs. Deux codes sont utilisés dans le cadre

de ce travail :

— le code ouvert de cinétique chimique, thermodynamique et transport d’especes Can-
tera [48];

— le code de calcul DNS-DPS Asphodele [102], originairement développé au CORIA
et a présent co-développé par le CORIA et I'Institut P’

Les deux codes s’appuient sur des méthodes de résolution numérique différentes. Cepen-
dant, les équations qui régissent ’aérothermochimie sont similaires. Il convient de noter
que le code Cantera ne permet de réaliser que des simulations 0D et 1D. En revanche, As-
phodele permet, quant a lui, de réaliser des simulations instationnaires tri-dimensionnelle.

Notons qu’il peut aussi étre employé pour conduire des simulations 0D, 1D et 2D.

2.1 Aérothermochimie d’un mélange gazeux

L’écoulement gazeux considéré est un fluide Newtonien régit par les équations de
Navier-Stokes selon une approche Eulérienne. Lorsqu’elle est considérée, la phase dispersée

est résolue en utilisant une approche Lagrangienne.

2.1.1 Composition du mélange

La phase gazeuse est assimilée a un mélange de Ny especes chimiques. Chaque espece

« est caractérisée par sa fraction massique Y, définie telle que :

Y, = Pa , (2.1)
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ou p est la masse volumique du mélange et p,, la masse volumique partielle de 1’espece
«. Dans le cadre des écoulements a faible nombre de Mach considérés, la pression p peut
étre décomposée en deux contributions : la pression thermodynamique pg et la pression
dynamique p;. Moyennant cette hypothese, détaillée ci-dessous, seule la pression ther-
modynamique pg intervient dans ’équation d’état. De plus, compte tenu des niveaux de

pression considérée, 'hypothese de gaz parfaits est retenue. Soit, I’équation d’état

R
po=p T (2:2)

ou T et R = 8.314 J.mol . K~! sont la température du mélange et la constante des gaz
parfaits, respectivement. Ici, W est la masse molaire du mélange et peut étre exprimée

en fonction de la masse molaire de chaque espece W, telle que :

1 Xy,
>

a=1

. (2.3)

=

2.1.2 Approximation faible nombre de Mach

Soit u la norme du vecteur vitesse de I’écoulement, le nombre de Mach M est défini
comme M = u/c. Ici, la quantité ¢ = \/(0P/0p)s est la célérité du son et s est 'entropie.
Pour un gaz parfait ¢ = /yRT/W. Dans cette expression, v = ¢,/c, est le coefficient
adiabatique du gaz calculé comme le rapport des capacités calorifiques a pression et vo-
lume constant. Dans les applications considérées, les vitesses sont relativement faibles par
rapport a la vitesse du son de sorte que M < 0.3. Les écoulements considérés suivent
I'approximation des faibles nombres de Mach introduite par Majda et Sethian [75]. Cette

approche repose sur un développement asymptotique de la pression tel que :
p(x,t) = po(t) + yM?py(x,t) + O(M?) . (2.4)

ott YM? < 1 est un petit parametre. Cette décomposition revient & séparer la pression en
deux contributions : la pression thermodynamique py uniforme spatialement et la pression
dynamique p; dépendant de I'espace et du temps. Ce processus peut étre assimilée a un
filtrage des ondes acoustiques. De plus, dans le cadre d’écoulements non confinés, comme
ceux considérés dans la suite de cet exposé, la dépendance temporelle de la pression

thermodynamique peut étre négligée.

2.1.3 Thermodynamique

Pour représenter 1’énergie du mélange, ’enthalpie sensible h, est retenue. Pour chaque

espece «, l'enthalpie h,(T") s’exprime en fonction de son enthalpie sensible h, (1) et de
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son enthalpie massique de formation AhY , tel que ho(T) = hyo(T) + ARG ,. L'enthalpie
sensible de chaque espeéce est déterminée a partir d’une température de référence T, =

298 K par le biais de sa capacité calorifique a pression constante ¢, .. Elle s’écrit :

hyo(T) ::}Q Cpa(0)d6 | (2.5)
Il vient,
he(T) = :Yaha(T) - Zl (Ya /T OT cp,a(e)cw) . (2.6)

Dans la pratique, les propriétés thermodynamiques de chaque espeéce sont exprimées sous

une forme polynomiale standard a sept coefficients telle que :

R
C@a<jv ::iif'(aQa'+’aLa71+’aZa7ﬂ'+’a&a7ﬁ'+’a&ajﬂ)
R T2 T3 T4 5
hJD:W%GMT+%a2+@@3+%@4+M@5+%Q (2.7)
R T? T3 T4 5
Sa(T) = Wa (aO,a ID(T) + a'l,aT + a2,a? + 0,370[? + a4,az + QB,Q? + aﬁ,a)

ou les coefficients a; , sont donnés dans les tables JANAF [52].

2.1.4 Cinétique chimique

Une réaction chimique traduisant le bilan global d’un processus de combustion peut

étre exprimée de la facon suivante :
vpF + 150 = g P (2.8)

ou v, v et vp sont les coefficients steechiométriques du combustible F, de 'oxydant O et
des produits de combustion P, respectivement. Un systeme de N, réactions élémentaires

permet d’établir le bilan entre les N, especes considérées tel que :
Ns N,
S vl Moo= v M, pour i€{LN}. (2.9)
a=1 a=1

Ici, v/, et V!, sont les coefficients stoechiométriques directs (réactifs vers produits) et

K .l

inverses (produits vers réactifs) de espece M, dans la i®™ réaction, respectivement. Pour

chaque réaction 7, le taux d’avancement s’écrit :

N,

N
Qi =ky,; H [Xa] @t — Ky H (X e, (2.10)
a=1

a=1
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ou ky,; et k,; sont les constantes de vitesse de réaction directe et inverse, respectivement. Il
convient de noter que ce sont les concentrations molaires [X,] = pY, /W, qui interviennent
dans cette expression. La détermination des constantes ks; et k,; est au cceur des études
de cinétique chimique. Celles-ci sont généralement modélisées en utilisant la loi empirique
d’Arrhénius :
kpi = AT exp (—EM> = A,T% exp (—Tm> ) (2.11)
’ RT T

Les coefficients A;, §; et E, ; sont la constante pré-exponentielle, I'exposant de température
et 'énergie d’activation (ou température d’activation T, ; = E, ;/R), respectivement. Pour
la réaction 7, la constante de vitesse inverse est obtenue a partir de k;; via la constante
d’équilibre k.; = ks, /k; ;.

La donnée des coefficients intervenant dans les réactions élémentaires est décrite par

un mécanisme réactionnel. Enfin, le taux de production de I'espéce a est donné par la

relation : N
Wo =Y (Vi = Vo) Qi (2.12)
i=1

2.1.5 Champ aérodynamique

Les composantes de vitesse sont notées u; et correspondent a chacune des directions
x; pour i € {1,3}. A partir de ces composantes, il est possible de calculer le tenseur des

contraintes visqueuses T;; défini comme :

vy = (G4 5}k (- S Gets,, (213
ou ¢;; représente le symbole de Kronecker (6;; = 1 si ¢ = j, 0 sinon). Dans cette ex-
pression, p est la viscosité dynamique et n la viscosité volumique. Suivant 'hypothese
de Stokes, la viscosité volumique est négligée devant la viscosité dynamique. Cependant,
cette hypothese n’est souvent pas justifiée [7] donc 'approximation n’est valable que dans
les écoulements a divergence de vitesse nulle ou a de faibles nombres de Mach comme
ceux considérés ici.

A partir des variables retenues, les équations de conservation dans la phase gazeuse

peuvent étre établies.

2.2 Equations de conservation dans la phase gazeuse

I convient de noter que dans le cadre d'un écoulement diphasique dispersé (Discrete
Particle Solver — DPS), des termes source notés dp ¢ apparaissent dans chacune des équa-

tions de bilan des quantités pf. Ces termes sont liées a la présence des gouttes et traduisent
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le couplage intéractif (two-way coupling) entre le liquide et le gaz par le biais de transferts

de masse, de quantité de mouvement et d’énergie.

2.2.1 Conservation de la masse
L’équation de continuité s’écrit :

Op  Opu,

d

TR T (2.14)

Il convient de noter qu’en présence de gouttes en évaporation, le second membre de cette

équation n’est pas nécessairement nul.

2.2.2 Conservation des especes

En plus de la conservation de la masse, il faut assurer la conservation de toutes les
especes, soit N, équations supplémentaires pour chacune des especes « :
0pY, n 0pYau; _8J‘?‘

=2 Lpo+d 2.15
825 8@- al’j tWat PYa ( )

Ol Wy, le taux de production de 'espéce a, est donné par 1'Eq. (2.12). La quantité Ji =
pYo Vi est la jime composante du flux de masse de I’espéce a, et V* la vitesse de diffusion
moléculaire de I'espece « selon la direction j. Il convient de remarquer que pour assurer
la conservation de la masse, la vitesse de diffusion moléculaire et le taux de production

vérifient les relations suivantes :
N Ns
MY VA=0 et > wa=0. (2.16)
a=1 a=1

La détermination mathématique de la vitesse de diffusion est complexe et cotiteuse [39].

Deux simplifications usuelles sont utilisées : la loi de Fick et 'approximation de Curtiss
& Hirschfelder [56]. La loi de Fick s’écrit :

D, 9Y,
yo— _—@ 7
J Ya (9xj

(2.17)

ou D, est la diffusivité de I'espece a.. Avec cette expression, 'Eq. (2.15) peut étre exprimée

comme suit :

0pY,  OpYau; 0 oY,
= D R —
Gt + 837]' 0:10]- (p ¢ a.ij

Cette loi valable pour les mélanges binaires ou bien en présence d’un diluant présent

) + g+ dyy, - (2.18)

en quantité importante ou lorsque les diffusivités de toutes les especes sont supposées
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identiques (auquel cas D, = D). Cette expression permet de simplifier les équations, elle
est souvent utilisée pour les analyses théoriques [96]. Cependant, pour un mélange multi-
especes avec une diffusivité différente pour chaque espece, I'approximation de Curtiss &
Hirschfelder est retenue. Elle introduit une vitesse de correction V;* dans 'expression de

I'Eq. (2.18) comme suit.

0pYs  OpYo(u; +V5) 0 Y,
= D, o+ doy. . 2.19
a T o D, \PPeag, ) et dove (2.19)
L’expression de la vitesse de correction est la suivante :
Y,
Z Dy ? a (2.20)
]
Soit, en termes du flux de masse de 'espece « :
aY, 0Ys
©— Y, V= —pD, Y,.> D 2.21
I3 = pYaV; p aj+pﬂzlﬁ% (2.21)

2.2.3 Conservation de ’énergie

Comme mentionné précédemment, la variable retenue pour traduire la conservation de
I’énergie est 'enthalpie sensible hy. A partir de sa définition hy(T) = h(T)— YN hS Yo,
le bilan de ’enthalpie sensible s’écrit :

Ophs n Opujhs  dpg dq; ou;

ot " Tox, dt T on, T on,

+d, (2.22)

Ici, wr est le taux de dégagement de chaleur calculé a partir du taux de production des
espéces comme suit :
Ns
— > ARG (2.23)
a=1

Le flux de chaleur selon la j*me direction g; s’écrit :

_ T ¥ Joh 9.94
azvj +Z ( )

a=1

ou A est la conductivité thermique du mélange.
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2.2.4 Conservation de la quantité de mouvement

Le bilan de quantité de mouvement n’est pas directement affecté par les réactions

chimiques. Dans le cadre bas Mach, il s’écrit :

Pl Pt TP T

. 2.2
ot aiL'j 8.%1 8.’L'j o ( 5)

Néanmoins, un terme source peut apparaitre en présence de gouttes.

2.3 Phase liquide dispersée

En plus des équations de Navier-Stokes pour le mélange gazeux réactif, il est possible
d’inclure une phase liquide dispersée dans la simulation. Il s’agit d’'un nuage de N, gout-
telettes interagissant avec la phase gazeuse donnant lieu a un couplage aérodynamique
entre les gouttes et le gaz. Les gouttelettes pouvant s’évaporer, il existe aussi un couplage
dans les équations de conservation de I’énergie et de la masse. En revanche, 'interface et
I'intérieur de la goutte ne sont pas résolus : la goutte est supposée sphérique et a 1’équi-
libre thermodynamique. Chaque goutte est donc suivie de facon Lagrangienne grace a sa
position X, sa vitesse Vy, sa température T, et son diametre a. Il convient de préciser
que l'indice d indique les grandeurs concernant les gouttes.

Le taux d’évaporation d’une goutte s’écrit :

dmd

- (2.26)

Wy =
Etant donné les faibles variations de masse volumique pq et de capacité calorifique Cp.a des
gouttes, ces quantités sont supposées constantes. Soit, mq = pgma®/6 la masse des gouttes,
sous I’hypothese d’évaporation quasi-stationnaire, le débit de liquide évaporé correspond
a la diminution du diametre a de la goutte si la goutte est instantanément en équilibre
avec le milieu qui I’entoure. L’évolution du diametre de la goutte s’écrit :

da 2w

B . A (2.27)

dt TPqa?
Le taux d’évaporation peut étre déterminé a l’aide d’une quantité normalisée By appelée
nombre de transfert de masse ou nombre de Spalding [65]. Ce nombre adimensionnel
dépend des conditions du gaz qui entourent la goutte a la position X, soit, la température,

la pression et la composition du gaz. Cette quantité s’exprime :

Y7 —Y(Xy)

By =
Y 1-Y}

(2.28)
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Ici, exposant s indique les valeurs a l'interface liquide/gaz. Il convient de remarquer que
lorsque la fraction massique de 'espece liquide dans le gaz est strictement inférieure a la
valeur a la surface, Y7(X4)—Y? > 0, et donc, I'évaporation peut avoir lieu (By > 0). Dans
certaines applications, il est possible d’atteindre By < 0, auquel cas il serait possible de
condenser de la vapeur sur les gouttes. Compte tenu des conditions opératoires considérées
ensuite, a savoir, gouttelettes froides dans un milieu chaud, cette situation n’est pas

envisageable.

Le taux d’évaporation peut étre calculé de deux fagons différentes :

Wy = mpaSh.D In(1 + By)

(2.29)
ty = mac, 'NuAIn(1 + Br) ,

ou Br est le nombre de transfert thermique, aussi appelé nombre de Spalding thermique.
Les nombres adimensionnels Nu, et Sh, sont les nombre de Nusselt et Sherwood convectifs.

Ils sont calculés a partir des corrélations [65] suivantes :

0.55RedSc
Nu, =2 173
(1.232 + RegSc?/?)1/2 (2.30)
0.55ReqPr '
Sh, =2+

(1.232 + ReyPr/?)1/2

Ici, Reg, Sc et Pr sont les nombres de Reynolds de goutte, de Schmidt et de Prandtl,

respectivement. Ils sont définis comme :

Red

X .
_ralleXa ) = Vall g pp s (2.31)

Les deux expressions du taux d’évaporation de I'Eq. (2.29) étant équivalentes, il vient une

relation entre les deux nombres de Spalding :

Br=(By +1)* -1 on X= (2.32)
La relation de Clausius-Clapeyron pour le changement de phase permet de déterminer la
fraction massique & la saturation Y;? nécessaire dans I'Eq. (2.28). Elle s’exprime comme
suit : P LW P
vVV L

—_— = 2.33

dt RT? ( )
Ici, la chaleur latente d’évaporation du liquide L, peut étre calculée a partir des conditions

a I'état critique (T, P.,) tel que :

Tcr - Td 0:38
Ly= Ly, [ =24 , 2.34
’ (TCT _Tfef) ( )
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ol Ly est la chaleur latente d’évaporation & la température T}, d’ébullition corres-

pondant a la pression de référence P,..;. En intégrant a partir de cet état de référence,
I'Eq. (2.33) devient :

WiL, (1 1
P} = Pcrexp <— (s — )) : (2.35)
L R \T; T,

Sous I'hypothese retenue de systéme thermiquement mince, la conduction a 'intérieur de
la goutte est infiniment grande devant le coefficient d’échange convectif de sorte que la
température a 'intérieur la goutte est uniforme et égale a celle de sa surface T; = T);. De
ce fait, les flux énergétiques regus par la goutte ne peuvent qu’augmenter la température
de la goutte ou évaporer une quantité de liquide. Par ailleurs, la fraction massique dans

le gaz de 'espece constituant le liquide est définie par :

ye - (1 + VVVVL (;L _ 1)>_1 | (2.36)

Sachant que la fraction molaire de la vapeur a la surface de la goutte X, peut étre calculée
a partir de la pression partielle de la vapeur, a la surface de la goutte :
Py

X5 = Ky (2.37)

la fraction massique de la vapeur a la surface de la goutte dans I'Eq. (2.36) s’écrit :

Y= (1 + VVVV; <P(];§d> - 1))1 . (2.38)

2.3.1 Equations de transport de la goutte

Les équations de transport des quatre quantités décrivant les gouttes sont :

dX,
— =YV,

dt ¢

dV, 1

Wi L uixun - v

v (2.39)

de 1 BTLU ‘
—=—|T(Xgt) — Ty — ————

dt Ty ( ( * ) ‘ Cp(det>>

d® __a*

dt T,

Pour rappel, u, T et ¢, sont la vitesse, la température et la capacité calorifique a pression
constante de la phase gazeuse au voisinage de la goutte. Les quantités Ty, et T, sont

les temps de relaxation cinétique et de température de chaque goutte, respectivement.
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Enfin, T, est le temps caractéristique d’évaporation. Ces différents temps caractéristiques

peuvent s’exprimer comme suit :
paa’
TV, = “o~ v o\
180uu(Xd, t)

Pr  pga® Br

_ R 2.40
T 6Nu. u(Xg4,t) "In(1+ Br) (240)
- Sc  pga® 1

~ 4Sh, (X4, t) In(1 + By)

De méme, la quantité p correspond a la viscosité dynamique de la phase porteuse. Le
coefficient ¢, = 1 + Re?/ s /6 qui intervient dans l’expression du temps de relaxation
cinétique est un terme correctif pour prendre en compte les variations de la trainée des
gouttes en fonction du nombre de Reynolds des gouttes Rey = pa|u(Xy,t) — Vy|/p. Ici, la
quantité R., est le rapport normalisé des capacités calorifiques du liquide et de la phase

gazeuse.

2.4 Meéthodes numériques

Deux codes sont utilisés dans le cadre de ce travail :

— le code ouvert de cinétique chimique, thermodynamique et transport d’especes Can-
tera [48];

— le code de calcul DNS-DPS Asphodele [102], originairement développé au CORIA
et a présent co-développé par le CORIA et I'Institut P’

Les deux codes s’appuient sur des méthodes de résolution numérique différentes. Cepen-
dant, les équations qui régissent ’aérothermochimie sont similaires. Il convient de noter
que le code Cantera ne permet de réaliser que des simulations 0D et 1D. En revanche, As-
phodele permet, quant a lui, de réaliser des simulations instationnaires tri-dimensionnelle.

Notons qu’il peut aussi étre employé pour conduire des simulations 0D, 1D et 2D.

2.4.1 Méthode numérique de couplage Eulérien/Lagrangien

Afin de déterminer les différents termes source dpf intervenant dans les équations de
transport de la phase gazeuse, il est nécessaire de faire certaines hypotheses. En effet,
I'interaction des gouttes avec le fluide fait partie du domaine de sous-maille. De ce fait,
chaque nceud Eulérien au voisinage d’une goutte recoit une contribution de la goutte a
chaque pas de temps. La répartition de ce terme se fait de fagon instantanée propor-

tionnellement a l'inverse de la distance de la goutte a chacun des nceuds. Il s’agit de la
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méthode Particle in Cell Method — PSI-CELL qui est illustrée sur la Figure 2.1 dans

I’exemple d’une distribution bi-dimensionnelle.

FIGURE 2.1 — Répartition du terme source Lagrangien de la k*™¢ goutte vers le n'®™¢ noeud
de la phase Eulérienne.

Soit, V le volume de controle d’un nceud du maillage. Chacun des nceuds n regoit les

contributions suivantes :

d = pdzlljzk:w’(ﬂn);:z;
i) = o Xkl <§U<X(: D¥a_ Tde>
i = e upi L Ml <2T(Xd,t) — Ty — BraLo/c)(Xat) Ty ) (2.41)
" A T Trk Tak
dff;)a = d,()n) si a=L
=0 sinon.

Ici, une somme est effectuée sur toutes les gouttelettes k& au voisinage du noeud n. Le
facteur w,(gn) est un facteur de pondération inversement proportionnel a la distance entre
la goutte k et le nceud n. Afin d’assurer la conservation de la masse, de la quantité de
mouvement et de I'énergie, ces coefficients sont normalisés de sorte que, pour chaque

) = 1. Enfin, en ce qui concerne la fraction

goutte k, les coefficients vérifient Y, w,(g"
massique des especes, le terme source est non-nul uniquement pour 1’équation de transport

de l'espece L correspondant aux gouttes.

2.5 Equations adimensionnées dans Asphodéle

Afin d’éviter les erreurs numériques liées a la précision machine lors de la résolution
des équations, il est préférable de travailler avec des termes de 'ordre de 'unité. C’est

pourquoi, dans Asphodele, les équations de Navier-Stokes présentées ci-dessus sont nor-
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malisées. Les variables normalisées notées avec un exposant + sont obtenues a partir
de parametres de référence ref et de quantités évaluées a l'infini oo. La procédure de

normalisation est telle que :

T; = I'refx;—; U; = Urefu;;'_; t= (xref/uref)t+;
p=pecp’s T=TTH W=WW"

P = Dol = poc(RTsc/Woo)p"5 g = pocTochy;
Cp,oo . Uref

———— My = ;
Cpoo — B/ Weq Ve Too R/ Wi (2.42)

wT = ,Ooocp,ooToo (uref/xref)w%; wa = Po (uref/xref)wi;

Yoo =

Ty = poocp,ooTooTz—‘;; q; = poocp,ooToourefQ;'_; Jza = pooureft]z‘a+
dp = poo(uref/xref)d;_; dpui = poouref(uref/xref)d;ui;
ph, = PocCpocToo(Ures/Trep)dny s dpya = Poo(tres/Trep)dy,, -

Et pour I'équation d’état
ot T+

P = e (2.43)
Il vient, pour les équations de Navier-Stokes résolues par Asphodele :
opt  Optui .. 3
ati 895;“ - dp (poourefxmf>
optY, OptuiY, oJrt .
- - : d+ oo Hre L
o+ ox} ox; T Wa T dpy, (PoctirefTror)
opthf opTufhi . Oqf N Louf .
at-‘r 81';_ = Wr — @ + Moo(’yoo - ].)T” a[f;'_ + dphs (pOOCp,OOTOOU”I‘efxref)
optulr  Optuiul opf ot .
pti 9P t = _Lﬁr + L +d, (Pocti, prc)

(2.44)
Dans le jeux d’équations ci-dessus, les parentheses indiquent le facteur d’adimensionnali-
sation respectif de chacune des équations. Il convient de noter que pour des question de

lisibilité, les notations +, ref et oo seront omises par la suite.

2.6 Caractéristiques du solveur

Le solveur DNS-DPS Asphodeéle est un solveur massivement parallele-MPI [127] utili-
sant une approche a faible nombre de Mach. Les caractéristiques principales de ce solveur
sont disponibles dans la littérature [102, 140, 16] avec comme exemple d’application I’auto-
inflammation de spray, le développement de noyaux de lammes et la combustion a volume

constant. Les configurations étudiées sont discrétisées a ’aide de maillages cartésiens ré-




CHAPITRE 2. EQUATIONS GENERALES DU PROBLEME 19

guliers. Les dérivées spatiales sont déterminées a partir de la méthode des différence finies
en utilisant un schéma centré d’ordre 4. L’intégration temporelle est conduite a partir
d’un schéma Runge-Kutta explicite d’ordre 3 a colit de stockage minimal. Le couplage
pression-vitesse est effectué dans un cadre standard de projection-correction. Pour ce faire,
la résolution d'un probleme de Poisson est nécessaire. Celle-ci est effectuée en utilisant la
librairie HYPRE [40]. L’évaluation des termes source chimiques se fait a ’aide du solveur
CVODE de la librairie SUNDIALS [55]. L’écriture et la lecture de fichiers sont effectuées de
fagon paralléle par la librairie HDF5 [118]. Les efforts déployés récemment pour I'optimi-
sation du solveur ainsi que 'utilisation de librairies performantes permettent d’atteindre
des niveaux de scalabilité exceptionnels jusqu’a plus d’un millier de processeurs. En effet,
les résultats d’une étude de scalabilité sont reportés sur la Figure 2.2. Cette étude a été
réalisée sur la configuration étudiée dans les chapitres 5 et 6. Elle concerne un maillage de
560 x 280 x 280 points utilisant un schéma cinétique a 19 especes. La tache de référence
est : (i) lecture d’un fichier (ii) calcul de 100 itérations et (iii) écriture d’un fichier. Pour
des questions de faisabilité, le speedup est calculé a partir du résultat utilisant le plus
petit nombre de processeurs possible, soit 200 processeurs. Ces résultats ont été obtenus
sur le supercalculateur Jean Zay de I'IDRIS avec des processeurs Intel® Xeon® Gold
6248@2.5GHz.

4000

--- Optimal
= L
3500 ¢  Asphodele e

3000 ¢ L

2500 ol
2000 | .

speedup

—_

500 | ol
1000 | &
500 | 4

0
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Nombre de processeurs

FIGURE 2.2 — Speedup obtenu avec Asphodele pour un nombre croissant de processeurs
sur la configuration de référence.

Malgré la prise en compte de la lecture et de I’écriture qui sont des taches particulie-
rement cotiteuses, les résultats obtenus sont tres satisfaisants. La baisse de performance
n’apparait qu’a partir d’une parallélisation suffisamment conséquente de plus de 2500
processeurs. Toutes les configurations étudiées étant similaires a cette configuration de

référence, il a été choisi d’utiliser 2000 processeurs. Il s’agit d'un bon compromis entre
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la limite du speedup optimal, la disponibilité des machines et la réduction du temps de

calcul.
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Chapitre 3

Configurations simplifiées

d’écoulements réactifs

Avant de présenter les bases de données DNS 2D et 3D obtenues avec le code Aspho-
dele, des configurations d’écoulements simplifiés usuels sont présentées. Il s’agit d’étudier
le comportement des mélanges réactifs d’intérét pour les configurations étudiées par la
suite. Les résultats obtenus sont compilés dans des bases de données. Le but de ce cha-
pitre est de décrire le contenu des tables ainsi que les outils numériques utilisés pour leur
construction/exploitation. Dans le cadre de cette these, I'intérét des bases de données est
double : d'une part, elles ont permis la calibration d'une chimie réduite, présentée dans le
chapitre 4 ; et, d’autre part, elles ont permis d’appréhender le comportement des mélanges
réactifs de méthane et d’oxygene tels que ceux utilisés dans les chapitres 5 et 6 en termes

de délais d’auto-inflammation, de vitesses de flamme, voire de réponse a 1’étirement.

3.1 Présentation des bases de données

La partie réactive intervenant dans les équations de Navier-Stokes est souvent modé-
lisée par des mécanismes de cinétique chimique détaillée pour avoir une meilleure des-
cription des réactions chimiques. Cependant, de tels mécanismes détaillés sont souvent
composés de plusieurs centaines d’especes chimiques et de centaines, voire de milliers,
de réactions élémentaires [134, 80]. Plusieurs approches peuvent étre envisagées afin de
réduire le coflit de calcul de la cinétique chimique. Par exemple, dans un calcul de com-
bustion turbulente, il est usuel d’assimiler les zones de réaction comme des collections
de flammelettes laminaires convectées et étirées par la turbulence. C’est pourquoi il est
intéressant de mieux appréhender les différentes structures de flammes laminaires, et ce
pour le cotit de calcul le plus faible possible.

Plus généralement, 'objectif est de construire des bases de données facilitant 1’acces

aux grandeurs caractéristiques de différentes structures de flammes laminaires ou de ré-
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acteurs agités pour des conditions initiales (CI) de pression pg, de température des gaz
frais T, et de richesse @ (ou fraction de mélange &) données. Des mélanges réactifs gazeux
de méthane CH, et d’hydrogene H, avec de l'oxygene O, sont considérés. De plus, étant
donné que dans les conditions d’intérét pratique telles que le démarrage d’un moteur-fusée,
la chambre de combustion est souvent remplie d'un gaz inerte, des calculs de lammes ont
été réalisés pour de différents taux de dilution en utilisant de ’azote N, ou éventuellement
de I'hélium He comme diluants.

Il convient de remarquer que les résultats compilés dans ces bases de données pour-
raient étre mis sous forme d’abaques. Les résultats présentent un intérét pratique pour
les applications aérospatiales : ils permettent d’identifier le point de fonctionnement d’un
moteur-fusée pour différentes conditions d’utilisation, par exemple pour faciliter la phase
de pré-dimensionnement avant d’effectuer des essais ou des simulations qui pourraient
entrainer des colit supplémentaires. Les bases de données constituées comportent trois

parties :
— Délais d’auto-inflammation (auto-ignition — AI),
— Flammes planes laminaires pré-mélangées (premixed flames — PF),
— Flammes de diffusion étirées (strained diffusion flames — SDF).

Le Tableau 3.1 rassemble les grandeurs enregistrées pour chaque type de calcul. Le détail

de 'obtention des grandeurs en question est fourni dans la suite.

Al PF SDF

CI (T4, po,?) CI (T, po, ®) CI (T, po)

Temps t Abscisse x Abscisse x

Température T(t) Température T(x) Température T(x)

Fraction massique Y, (f) Fraction massique Y, (z) Fraction massique Yo (z)

Délai d’Al T; Vitesse de flamme S9 Fraction de mélange ()
Epaisseur de lamme® 69 Taux d’étirement 2 a
Taux d’expansion T Température maximale T),.¢

TABLE 3.1 — Synthese des différentes quantités disponibles dans la base de données.

Afin de couvrir les conditions d’utilisation les plus courantes lors de la combustion
dans les moteurs-fusée, les plages de variation des différentes grandeurs sont choisies suf-

fisamment larges et sont telles que :
— po € [0.4 bar; 130 bar],
— T, € [300 K; 1500 K],
— & € [0.1;10],

1. Epaisseur thermique déduite du profil de température.
2. Varié jusqu’a atteindre ’extinction.
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— N, ou He € [0%; 90%].

Il est important de noter ici qu’en pratique les températures d’injection des ergols sont
nettement inférieures a celles étudiées et descendent jusqu’a la centaine de Kelvins. Ce-
pendant, la limite basse de température sera maintenue a 300 K. De plus, la plage de
variation de la pression dans une chambre de combustion est tellement importante que
la plupart des schémas cinétiques n’ont pas été validés sur la totalité de la gamme, et ce
d’autant plus que des effets de gaz réel® se manifestent & de hautes pressions d'une part
et que, d’autre part, des instabilités de combustion peuvent étre présentes en fonction
des configurations [120]. De ce fait, deux intervalles de pression peuvent étre distingués :
[0.4 bar; 20 bar] et |20 bar; 130 bar]. Le premier intervalle comprend les basses pressions
ou I'équation d’état des gaz parfait est valide et dans lequel les schémas cinétiques ont
été validés pour les types de flamme considérés. En revanche, le deuxieme intervalle cor-
respond a de hautes pressions pour lesquelles le modele de gaz parfait a été extrapolé.
Par ailleurs, les bornes de la plage de variation de la composition se rapprochent des
limites d’inflammabilité [139], ce qui permet d’étudier les limites en question. Concer-
nant le choix du schéma cinétique utilisé pour la modélisation des réactions chimiques, un
schéma cinétique détaillé a été choisi comme référence pour chaque combustible. Il s’agit
du schéma de O Conaire et al. [85] comprenant 9 espéces chimiques et 40 réactions pour
la combustion de I’hydrogene, et du schéma GRI3.0 [113] comportant 53 espéces et 325

réactions élémentaires pour la combustion du méthane.

3.2 Construction des bases de données

Pour la génération des bases de données, un outil dont la structure est illustrée sché-
matiquement sur la Figure 3.1 a été créé. A partir des conditions initiales définies pré-
cédemment, les calculs de cinétique chimique sont effectuées en utilisant la bibliotheque
Cantera [48]. A Vissue des calculs, des fichiers au format HDF5 (Hierarchical Data Format)
comprenant tous les résultats du calcul de flamme sont enregistrés. Le choix du format
HDF5 pour I'enregistrement des données est justifié par le fait qu’il s’agit de fichiers bi-
naires compressés et portables. Ensuite, les bases de données au format SQL (Structured
Query Language) sont construites a partir des fichiers HDF5. Ces bases de données ne
contiennent que les résultats caractéristiques de chaque calcul. L’intérét d’une telle table
est qu’elle est facilement accessible et permet une lecture et une recherche rapide des ré-
sultats. Enfin, I'outil en lui méme est structuré a l'aide de scripts écrits au format Python.

Le volume total des bases de données générées est d’environ 3 To.

3. Ces effets ne sont pas pris en compte dans le cadre de cette étude cinétique.
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Python

[ Conditions de calcul ]

Y

Calcul (Cantera)
| |

Y

‘ Enregistrement (HDF5) }—»‘ Lecture (SQL) ’

FIGURE 3.1 — Outil de génération des bases de données

3.3 Recherche rapide dans la table

Dans des applications pratiques, c’est-a-dire, des applications CFD, plusieurs méthodes
de résolution du systeme chimique ont recours a l'utilisation de tables pour stocker les
grandeurs d’intérét. Au cours d’une simulation, il est possible de lancer une recherche dans
la table pour récupérer la valeur correspondant aux conditions locales dans n’importe
quel point du domaine. Pour des questions d’efficacité aussi bien en termes de mémoire
que de temps d’acces, il est nécessaire d’optimiser le nombre d’entrées dans la table. De
plus, le nombre d’entrées de la table doit étre suffisant pour recouvrir correctement les
zones présentant de fortes variations. Par exemples, en considérant la composition locale,
représentée dans le cas présent par la fraction de mélange &, les plus grandes variations
des propriétés caractéristiques de la combustion (par exemple, vitesse de flamme, délai
d’auto-inflammation, température des gaz briilés) sont concentrées autour de la fraction
de mélange stoechiométrique & ou de la fraction de mélange la plus réactive &,,,. Ainsi,
une discrétisation suffisamment fine est nécessaire au voisinage des valeurs en question. En
revanche, en s’éloignant de ces valeurs un nombre moins important de points est nécessaire
étant donné que les variations des propriétés caractéristiques restent relativement faibles.
Une pratique courante consiste a discrétiser de facon uniforme la plage de variation de
fraction de mélange en utilisant un pas suffisamment petit A¢. Cette méthode assure une
discrétisation correcte des zones a forte variation tout en restant accessible facilement.
En effet, pour une quantité ¢ quelconque et ses valeurs tabulées correspondantes 1i¢],
ou i¢ varie entre 0 et Ne — 1 (N — 1 étant le nombre de points retenu pour discrétiser
'espace de la fraction de mélange de sorte que A = 1/Ng), et pour une valeur locale de
la fraction de mélange &, la valeur tabulée de ¢ associée peut directement étre calculée

comme :

b = plie] + (§/AE — i) - (P lig + 1] — ¢ [ig]) (3.1)
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ou ig = |§/AE]. Ici, la notation |.] correspond a la fonction partie entiére. Ainsi, le
recours a un algorithme de recherche, qui induit des cofit de calcul supplémentaires, n’est
pas nécessaire pour trouver 'indice de la valeur correspondante.

Cependant, l'inconvénient de cette méthode est que le pas de discrétisation de la
table doit étre suffisamment petit pour prendre en compte les variations des propriétés
physiques. De ce fait, une méthode alternative de tabulation qui combine 'acces direct
et la taille réduite est présentée ci-dessous. Cette méthode est basée sur l'utilisation de

fonctions puissance et hyperboliques.

Changement de variable

Etant donné que la fraction de mélange steechiométrique correspond généralement &
une valeur faible de cette quantité, une fraction de mélange recentrée 5 est introduite de

telle sorte que :

= fln(O.S)/ln(ﬁc) (3.2)

ou &. = & est le nouveau “centre” de la discrétisation de la fraction de mélange normalisée.
La fraction de mélange la plus réactive &, peut aussi étre retenue comme valeur cible &, en
fonction des applications. Cette étape de renormalisation permet de recentrer la fraction
de mélange stcechiométrique (ou la plus réactive) au centre du domaine de variation (i.e.,
0,5). De plus, une distribution symétrique par rapport a &. peut étre appliquée. Avec
cette procédure, les difficultés numériques associées a I'évaluation de valeurs faibles de
la fraction de mélange peuvent étre contournées. Finalement, il convient de remarquer
que la fraction de mélange peut étre reconstruite directement a partir de la fraction de

mélange recentrée comme & = & In(&:)/In(0.5),

Fonction de raffinement

La seconde étape consiste a discrétiser ’espace de la fraction de mélange recentrée &

en utilisant une fonction de resserrement f. Cette fonction, définie sur l'intervalle [0, 1]

. ~ sinh(B(€ — a
&) =& (1 * Si(ril((gﬁa) >>) (3:3)

s’exprime :

ou 3 est un parametre de resserrement (3 > 1) et la valeur de « est donnée par

(i)
“ 35! <1+<e—ﬂ—1>-<§c/éd> (34)

«

Ici, Ec et éd sont les valeurs autour de laquelle le raffinement est réalisée et 'amplitude

des variations de E , respectivement. A partir de 'Eq. (3.2), EC = 0.5 et, par construction,
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£, = 1. Dans ce cas, lexpression de « se réduit & o = 0.5. En effet, I'Eq. (3.4) se simplifie

comime :
1 1+’ -1)/2\ 1 e’ +1
= (e me) = w5 9

2
B/2 . (,B/2 —B/2 1 B/2 1 1
= iln ¢ (7 +e ) =—1In © :—ln(e'@>:f
25 e—B/2. (676/2 + 65/2) 26 e—B/2 2ﬁ 2

1.0 ‘ ‘ : ‘
+ =20 g‘
LT e
¢ [5=50 +++.0.X
08t <+ B=100 AR
X 62200 +++ " ¢ X
+F 0‘ *
4 ‘0‘ x
0.6 et X
+:.0’. . x
w2 SOXXXOIOOOOEEEH K ;*iigxxxi%iixxxxxxx
S~ XX et ‘¢0§
X : ‘0‘ +F
0.4 X ‘00‘ +++
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o
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F1GURE 3.2 — Fonction de raffinement pour différentes valeurs de (.

La Figure 3.2 illustre I'influence du parametre g sur la fonction f pour un pas de
discrétisation Ag donné. En fonction de la valeur S choisie, la discrétisation peut étre
soit (i) une distribution linéaire, soit (ii) une distribution non-linéaire présentant une
concentration élevée de points autour de la valeur cible Ec = 0.5.

L’expression de la fonction de raffinement fournit une relation explicite entre la dis-
crétisation linéaire de & et la discrétisation raffinée a l'aide de la fonction inverse donnée
ci-dessous.

Fonction de raffinement inverse

La fonction f est inversible, et son inverse f~! s’exprime de la maniére suivante :

-~

Y =a+ ;arsinh (sinh(ﬁa) (€€ — 1)) . (3.6)
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En appliquant la fonction inverse, pour un pas de discrétisation A€ connu, lindice i est

déduit : “1(¢In(0.5)/ In(&,)
=20 : A I 7

ce qui évite la encore d’avoir recours a un algorithme de recherche, qui peut se révéler

coliteux en temps CPU.
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2600 ‘
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F1GURE 3.3 — Application de la fonction de raffinement avec § = 10 pour décrire la tem-
pérature des gaz briilés T? (gauche) et le délai d’auto-inflammation 1; (droite) en fonction
de la fraction de mélange £ pour un mélange méthane/oxygene a pression atmosphérique
et température initiale 7% = 1200 K.

Application du raffinement optimisé

La Figure 3.3 montre une application de la fonction de raffinement a I’auto-inflammation
d’'un mélange méthane/oxygene a pression atmosphérique et température initiale 7% =
1200 K. Comme prévu, la température des gaz briilés présente une évolution en forme
caractéristique de type cloche en fonction de la fraction de mélange. Le maximum est
situé au voisinage de la fraction de mélange stoechiométrique &. Ainsi, en utilisant la
valeur a la stoechiométrie comme valeur cible du raffinement, il est possible d’obtenir une
bonne discrétisation autour de cette zone qui présente la courbure la plus importante. En
ce qui concerne le délai d’auto-inflammation, méme si ¢’est moins visible, la courbure la
plus importante se situe autour de la stoechiométrie. L’utilisation de cette valeur comme
cible reste donc pertinente. Cependant, la valeur de &. peut étre modifiée si besoin pour

s’ajuster au mieux a la configuration considérée.
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3.4 Forme simplifiée des équations de transport

Dans cette étude, les flammes sont supposées laminaires et monodimensionnelles ou,
dans le cas de la flamme de diffusion, avec une relation permettant de relier la composante
selon la direction transverse a la composante principale ;. Moyennant ces hypotheses, les
équations de bilan présentées dans le chapitre précédent peuvent étre simplifiées comme

suit (I'indice ¢ correspondant a la seule direction axiale est omis) :

dp  Opu
M —+ =0
asse ot + o7
R 0pY, Op(u+ V)Y,
E : = Wy
speces a1 + o7 w
, or  or . o (. 0T or (Y- N
Température : pC, ((f)t + u@x) = wp + P (A%> . (O; CpaYaV )
(3.8)
ott Wy = — SN hole. 11 convient de remarquer que le taux de dégagement de chaleur

differe de celui présenté précédemment : il s’agit ici de I'enthalpie de l'espece a a la
température T" au lieu de l'enthalpie de formation qui intervient dans 1’équation pour
I’enthalpie sensible. De plus, I’équation de conservation de la quantité de mouvement
n’est plus nécessaire car la vitesse axiale correspond a une valeur propre du systeme

d’équations résolu dans le cas d'une flamme établie.

3.5 Calculs d’auto-inflammation

Dans cette section, on fait I’hypothese que les mélanges sont homogenes et qu’ils
suivent une transformation adiabatique de sorte que la température du milieu ne peut
qu’augmenter au fur et a mesure que les réactions se produisent. Moyennant ces consi-
dérations, la théorie thermique de I’explosion [112] prédit une inflammation certaine du
mélange.

Le délai d’auto-inflammation T; est défini comme le délai entre I'instant initial (o =
0 s) et le temps correspondant & une variation maximale de température tel que montré
sur le schéma de la Figure 3.4. Ce délai peut aussi étre retrouvé sous le nom de temps
d’induction dans la littérature. Par ailleurs, étant donné que le milieu est considéré homo-
gene, il n’y a pas de dépendance spatiale. De ce fait, le systeme d’équations permettant

de résoudre le probleme peut étre réduit comme suit :

dY,
dt

ar . S
pCpa =Wp == hoWa .
a=1

= Wq ,

p
(3.9)
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FIGURE 3.4 — Représentation schématique du délai d’auto-inflammation.

D’apres ce systeme d’équations, il est clair que la grandeur pilotant I’état du systeme est
le taux de production w,,.

3.5.1 Délais d’auto-inflammation

Concernant I’étude des délais d’auto-inflammation, un phénomene intéressant a consi-
dérer est la présence de péninsules d’auto-inflammation [68, 32]. En effet, lors de I"auto-
inflammation la pression a une forte influence sur la voie d’oxydation empruntée par le
systeme chimique dans le sens ou certaines réactions sont favorisées par rapport a d’autres
en fonction de la pression. Par exemple, dans le cas de I'hydrogene [68], la réaction de dé-
composition de H,O, en 2 OH présente une forte dépendance a la pression [73]. Le radical
OH étant plus réactif que d’autres radicaux tels que HO,, les délais d’induction seront
réduits lorsque cette voie d’oxydation est activée. Ce phénomene peut étre illustré par
I’abaque de la Figure 3.5 qui fournit un exemple typique des abaques qui peuvent étre

générés a partir de nos bases de données.

3.5.2 Parametres d’auto-similitude

Afin de réduire les dimensions des bases de données, des parametres d’auto-similitude
ont été recherchés. Il s’agit de décrire le comportement de I'auto-inflammation en utilisant
des parametres qui, moyennant certaines hypotheses, permettent de déduire la structure
de la flamme a partir de profils adimensionnés en exploitant les similitudes observés lors
du calcul de flammes. Le formalisme employé dans cette étude est celui développé par
Ribert et al. [105]. Cette méthode consiste a calculer le taux de réaction w, de 'espéce «

a partir du taux de réaction normalisé w} tabulé. Ainsi, 'Eq. (3.9) peut étre réécrite en
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FIGURE 3.5 — Iso-délais d’auto inflammation T; [ps] pour un mélange stoechiométrique de
H, /O, en fonction de la pression py [Pa] et de la température initiale T;, [K].

utilisant les variables normalisées (exposant +) telles que :

oY+

i = Ya - (3.10)

ou les différentes variables normalisées sont définies comme suit :

t dt’ i dt’ Y, -V} o
T [ plen g Ty
0 pT 0 P Qa qua

Ici, la quantité £2, est un parameétre qui ne dépend que des CI (&, T}, po) et qui est défini

de telle sorte que :
T; max |Wy|
67

Pu

ou £ = +1 (resp. —1) si le signe du taux de réaction w, correspondant au maximum de

2, = : (3.12)

sa valeur absolue |w}| est positif (resp. négatif). La Figure 3.6 montre I’application de ce
formalisme aux mélanges étudiés. Ici, plusieurs pressions (1.5(0), 2.2(A) et 2.9(0J) MPa)
et compositions sont considérées. Par souci de concision, les courbes correspondant aux
différentes compositions —qui sont superposées— ne sont pas différenciées. A partir de ces
résultats, il est possible de remarquer que cette analyse souffre de quelques limitations.

En effet, pour le cas du méthane, 'auto-similitude est relativement bien observée. En
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FI1GURE 3.6 — Taux de réaction normalisé en fonction du temps normalisé pour un mé-
lange (gauche) H,/O, et (droite) CH,/O, pour différentes compositions et pressions
o: 1.5 MPa, 2.2(A) et 2.9(0J) MPa.

revanche, pour le cas de I'hydrogene seule I'auto-similitude en termes de composition est
vérifiée : les courbes correspondantes sont superposées. Suivant les applications envisagées

et les objectifs visés, cette approche peut néanmoins s’avérer suffisante.

3.6 Calculs de flammes de pré-mélange

Les flammes considérées dans cette section sont des flammes planes laminaires pré-
mélangées. La composition des gaz frais est celle d'un mélange H,/O, ou d’un mélange
CH,/O, éventuellement dilué. En se plagant dans le cadre d'une flamme stationnaire,
'équation de conservation de la masse devient pu = cst = p,S?. La flamme est alors
stabilisée & la vitesse appelée vitesse de flamme plane laminaire non-étirée S?. Comme
mentionné précédemment, dans I'approximation des faibles nombres de Mach, les varia-
tions de pression dynamique sont de I'ordre de M?. De plus, en régime stationnaire, la
pression reste constante tout au long de la flamme et égale a la pression thermodynamique

po. Ainsi, il est possible de simplifier le systeme et de le mettre sous la forme suivante :

0 Ve _ O (D Wa 0Xa ) G (3.13a)

pu La ax pawa

9 (,0T
puSYC, a Zhawa (A&B> (3.13b)
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3.6.1 Vitesses de flamme laminaire S

La Figure 3.7 correspond a un abaque rassemblant les différentes iso-vitesses de flamme

laminaire S9, en fonction des CI de pression et température pour un mélange stoechiomé-

trique de H,/O,. Les résultats obtenus sont conformes aux résultats documentés dans la

900 - ‘
& 0 ¥/
sool >, 1
\35
700 \ ]
30
=5 600~ 1
25
500 \20 i
400F~—_ \_—/
300 ‘ 10
10° 10° 107
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FIGURE 3.7 — Iso-vitesses de flamme laminaire S? en fonction de la pression et de la
température pour une composition steechiométrique de H,/O,. Unités SI.

littérature. Par exemple, dans les travaux numériques de He [53], les vitesses de flamme

laminaires calculées pour des CI similaires autour des faibles températures sont données

dans le Tableau 3.2 :

Il est important de constater que, de fagon générale, les vitesses de flamme calculées

sont relativement importantes et peuvent aller jusqu’a quelques dizaines de m/s. Cepen-

dant, 'approximation de flamme laminaire isobare reste valable dans les plages utilisées.
En effet, sachant que ¢ = /yRT /W, le nombre de Mach peut étre majoré par max(M) <

0.17 en se placant dans le cas le moins favorable, & savoir : S = 55 m/s, T = 300 K et

W =32 g/mol.
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[ S953]  SY calculée fi2 S953]  SY calculée
0.01 <1 <1 0.01 1 1

0.5 9 8 0.5 12 11

1 12 12 1 15 15

4 ) ) 4 7 7

TABLE 3.2 — Comparaison des vitesses de flammes obtenues avec celles calculées par
He [53] pour Py = 1 bar et T}, = 300 / 400 K respectivement a gauche/droite. Les vitesses
sont données en m/s.

3.6.2 Epaisseur de lamme laminaire 69

Etant donné que plusieurs définitions possibles de I'épaisseur de flamme existent, il
convient de préciser que celle retenue dans cette étude est ’épaisseur de flamme dite
thermique [96] définie par :

T At (;21 . (3.14)

L’épaisseur de flamme est un parametre important dans une simulation numérique car le
maillage doit étre suffisamment fin pour pouvoir calculer correctement les gradients. Ce-
pendant, son estimation est difficile étant donné que pour une chimie complexe 1’épaisseur
de flamme est pilotée par la présence de radicaux [96]. De fagon générale, il est important
de remarquer que les épaisseurs de flamme obtenues pour le mélange H,/O,, qui s’étendent
du micron au dixieme de millimetre, sont sensiblement plus petites que les épaisseurs de
flammes rencontrées communément dans la combustion d’hydrocarbures et d’air. Ceci est
di a la haute réactivité de I'oxy-combustion, en particulier avec ’hydrogene.

L’abaque de la Figure 3.8 montre ’évolution de I’épaisseur de flamme en fonction de
la pression et de la température pour un mélange stcechiométrique de H,/O,. Ici, il est

possible d’observer que I'épaisseur de flamme dépend essentiellement de la pression.

3.6.3 Parametres d’auto-similitude

De fagon analogue a la Section 3.5.2, des parametres d’auto-similitude ont été recher-
chés afin d’étudier une possible réduction de la taille des bases de données concernant
les flammes pré-mélangées. 11 s’agit du formalisme S2FT [104] qui consiste & tabuler des

grandeurs normalisées ou I'Eq. (3.13) s’écrit :

A o
Dt = axf +w, . (3.15)

Pour des questions de lisibilité, les notations (exposant +) utilisées dans la Section 3.5.2

sont conservées dans cette section et seules les expression des variables normalisées sont
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FIGURE 3.8 — Iso-épaisseurs de flamme laminaire 62 [mm] en fonction de la pression et de
la température pour un mélange stoechiométrique de H,/O2.

modifiées telles que :

o= IMd = PPa Wada yi Yoo ¥o oy Xa—ds
.Ta 0 pDaWa xXr wa (puSL)2 W Qa (% Qa @ Qa .
(3.16)
Ici, le paramétre (2, s’écrit comme suit :
s Da Wa w 'oz
o max|pDa(Wa/ V)i -

(PuSL)? ’

ou € = +1 (resp. —1) si le signe du taux de réaction w, correspondant au maximum
de la grandeur |pD,(W,/W)w,| est positif (resp. négatif). La Figure 3.9, par exemple,
montre le taux de réaction de O, pour une flamme de pré-mélange méthane/air et le taux
de réaction normalisé correspondant avec la méthode S2FT. Dans de telles conditions,
lauto-similitude peut étre établie entre les différents taux de réaction correspondant a

plusieurs compositions.

En revanche, en comparant les résultats obtenus avec le couple H, /O, reportés sur la
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FIGURE 3.9 — Taux de réaction de O, pour différentes compositions lors de la combustion
CH,/air en fonction de I'abscisse x [m]. Gauche : variables classiques. Droite : variables

normalisées.

Fig. 3.10, la similitude n’est pas observable. En effet, une des hypotheses clés de la méthode

utilisée est de considérer que la structure de la lamme dépend uniquement de 1’épaisseur

et de la vitesse de flamme [104]. Cependant, I’oxy-combustion de ’hydrogene présentant

certaines particularités telles que haute réactivité, et fortes variations du nombre de Lewis

et de la masse volumique en fonction de la composition; il est possible que cette théorie

ne puisse pas étre transposable directement aux mélanges étudiés. De plus, il semble que

la présence d'un diluant inerte présent en grandes quantités (N, dans I’air) contribue a

favoriser la représentativité de la similitude proposée.
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FIGURE 3.10 — Taux de réaction de O, pour différentes compositions lors de la combustion
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3.7 Calculs de flammes de diffusion étirées

Les flammes traitées dans cette section sont des lammes de diffusion étirées a contre-
courant telles que représentées de facon schématique sur la Figure 3.11. Un jet d’oxydant
et un jet de combustible sont injectés a la méme température et forment un plan d’arrét
correspondant a z; = 0. Une flamme est alors stabilisée a ’abscisse x; = xy. Pour
mesurer le mélange, la fraction de mélange & qui est un scalaire passif, et donc ne dépend
pas du taux de réaction, est utilisée. Cette variable est normalisée de telle sorte qu’elle

soit unitaire dans le jet du combustible et nulle dans le jet oxydant. Méme si la lamme

Combustible (¢ = 1)

AT1

>
>

2

‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘ /lFlamme(ml — mf)

Oxydant (£ = 0)
Fi1GURE 3.11 — Représentation schématique d’une flamme de diffusion étirée.

présente un caractere bi-dimensionnel, en se plagant suivant l'axe z; perpendiculaire a
la lamme, le systeme devient mono-dimensionnel. Dans cette configuration, le champ de
vitesses est donné par la relation u; = —ax; de facon a satisfaire I’équation de continuité,
ol a est le taux d’étirement. Enfin, I’équation de transport de la fraction de mélange &

pilotant la lamme s’écrit :
¢ Dd2§

=D—. 3.18
dxy dx? (3.18)

Etant donné que les jets d’oxydant et de combustible sont injectés & la méme température,
I’évolution de la température est telle qu’elle présente son maximum au voisinage de
r1 = xy comme observé sur la Figure 3.12(a). La Figure 3.12(b) décrivant I’évolution
de la température maximale en fonction du taux d’étirement montre que la température
maximale atteinte a la traversée de la lamme chute lorsque le taux d’étirement devient
important. Cette chute de température est un indicateur de I'extinction de la flamme.
Ainsi, a partir de la connaissance de I’évolution de la température maximale, il est possible

d’estimer le cisaillement a I’extinction. Ce résultat est lui aussi enregistré dans les bases
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de données.
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FIGURE 3.12 — Gauche : température 7' [K] en fonction de I’abscisse normalisée 2 pour un
taux d’étirement fixé a = 1.10* s~1. Droite : valeur maximale de la température Tp.y [K]
a la traversée de la flamme en fonction du taux d’étirement a pour des flammes a contre-
courant étirées de CH,/O, (trait plein) et H,/O, (trait haché) a pression atmosphérique.
Combustible et oxydant initialement injectés a 300 et 500 K, respectivement.

3.8 Conclusion

La génération d'une base de données comportant les résultats de calcul de flammes
laminaires mono-dimensionnelles et de réacteurs homogenes dans des conditions repré-
sentatives de celles rencontrées dans les organes de combustion de lanceurs est présentée
dans ce chapitre. Telles qu’elles sont construites, ces bases de données permettent d’accé-
der simplement aux données, et donc d’économiser en cofit de calcul. Les résultats ainsi
obtenus de méme que les outils développés ont été utilisés pour procéder a la calibration
et a la validation de mécanismes chimiques réduits tels que celui proposé dans le chapitre

suivant.
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Chapitre 4

Chimie a une étape optimisée

4.1 Introduction

Comme mentionné précédemment, dans le cadre de simulations numériques de com-
bustion turbulente, la représentation de la cinétique chimique joue un réle essentiel [6].
Malgré les progres technologiques réalisés au cours des derniers années en matiere de cal-
culs haute performance (high-performance computing — HPC), I"utilisation d’une chimie
détaillée [80, 134] requiert encore aujourd’hui des cotits de calcul trop importants. Dans la
littérature, plusieurs méthodes sont proposées pour contourner cette limitation. En ce qui
concerne |'utilisation de schémas cinétiques, parmi les premieres méthodes, des études de
sensibilité ont été appliquées aux schémas cinétiques détaillés afin d’obtenir des schémas
squelettiques [64, 69] ou seules les especes et réactions élémentaires prépondérantes sont
retenues. Une approche présentant un meilleur rapport qualité-prix consiste a utiliser des
schémas cinétiques réduits analytiquement [10, 11, 12, 43, 72]. Ceux-ci sont obtenus en
considérant 'approximation d’état quasi-stationnaire (quasi-steady state approximation
— QSSA) de certains radicaux. De ce fait, le nombre de réactions élémentaires considérées
peut en pratique étre inférieur au nombre total d’especes. Le coiit de calcul induit par
I’emploi de ces schémas réduits est inférieur a celui des schémas cinétiques complexes
ou squelettiques. Cependant, en fonction de ’application, ils peuvent néanmoins se révé-
ler coliteux, par exemple pour de larges domaines tridimensionnels. Une approche plus
drastique consiste donc a considérer des mécanismes globaux ou a deux étapes [98, 36,
44, 23] pour lesquels le cotit de calcul devient minimal. Dans ce chapitre, un modele a
une étape optimisée est présenté. Ce modele est basé sur 'utilisation d’une espece fictive
dans laquelle tous les produits de combustion sont regroupés. Cette espece fictive, dont
les propriétés thermodynamiques sont déduites des lois de conservation de la masse et
de I'énergie, sera notée Ag par la suite. De plus, la facteur pré-exponentiel associé a la
loi d’Arrhénius mono-étape associée est optimisé pour reproduire les propriétés caracté-

ristiques de la combustion. L’introduction d’une telle espece virtuelle a déja été présenté
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dans la littérature, par exemple dans les références [98, 23]. Dans la référence [23], une chi-
mie a deux étapes est utilisée. Ce n’est pas le cas du travail présenté dans ce chapitre qui
concerne un modele de cinétique chimique mono-étape basé sur celui proposé dans la ré-
férence [98] pour restituer les propriétés de propagation d'une flamme. Ce modele, appelé
“optimized single-step” (OSS) est généralisé ici pour capturer les aspects caractéristiques

de l'auto-allumage.

4.1.1 Comportement asymptotique a hautes énergies d’activa-
tion

Dans cette section, I'auto-inflammation d’un mélange homogene entre un combustible
F et un oxydant O est analysée. A Dlinstant initial ¢ = 0, le mélange est placé & une
température T*. Il évolue ensuite suivant une transformation adiabatique isobare. Ici,
les exposants u et b sont utilisés pour désigner les valeurs prises dans les gaz frais et
dans les gaz briilés, respectivement. En supposant que les variations de fraction massique
des espéces restent négligeables avant le début du processus d’auto-inflammation, soit
Y = Y et Yo = YJ, I'équation de 'énergie est suffisante pour décrire entierement
I’évolution du systéme. Dans le cas d’une chimie a une seule étape modélisée par une
loi d’Arrhénius classique, cette équation de conservation s’exprime, en fonction de la

température, comme suit :

dT
pC.

E
b = Qo &= KpYiYg exp (—) : (4.1)

RT

Ici @, C,, et p sont la chaleur dégagée par unité de masse de combustible, la capacité
calorifique a pression constante, et la masse volumique respectivement. La quantité w re-
présente le taux de réaction molaire et K, le facteur pré-exponentiel. Enfin, F, est I’énergie
d’activation qui peut aussi étre exprimée en fonction de la température d’activation T,
telle que E, = RT,, ou R est la constante des gaz parfaits. A partir de cette définition, le

terme exponentiel dans 1'Eq. (4.1) peut étre réécrit de la maniére suivante :

T, T. 1
exp (_T> = exp (_T“ Epn €> , (4.2)

ou e = (T —T")/T" représente un petit parametre associé a un incrément normalisé de

s}

température. Dans la limite asymptotique des hautes énergies d’activation, la description
de I’évolution du mélange jusqu’au début de I'auto-inflammation peut en effet étre res-
treinte aux faibles variations de température par rapport a sa valeur initiale. De ce fait,
en réalisant un développement limité du terme exponentiel en fonction du parametre €, il

vient :

exp (-?) — oxp (-%41-&8-...)) , (4.3)
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soit, en négligeant les termes d’ordre élevé,

exp (—?) = exp <_77:2 (11— e)) = exp (—;‘; + W) : (4.4)

A cet égard, il convient de noter que expression ci-dessus est souvent exprimée en fonc-
tion du parameétre normalisé © = (T*)?/(T, - Q/C,) et de I'incrément de température

adimensionnel § = (T —T")/(Q/C,) de sorte qu’elle peut étre mise sous la forme sui-

vante :
T, T, T.Q/C, T—-T" T, 40
e — e . = — | . 4.5
exp( T> exp( Ta t T QJC, exp |~y + g (4.5)
De ce fait, I'Eq. (4.1) peut étre réécrite comme suit :
do I T, 0
== KYRYS exp (_T“> exp <@> : (4.6)
Ensuite, cette équation est adimensionnée
ar 1
=— T . 4.7
T = g (T) (4.7)
Les variables " et T™ sont définies par
t 0
T=— e y=—, (4.8)

te e

ou le temps caractéristique t. est introduit. Il est défini par la relation

1 T,
te = —— 4.9
Kypyy P (T“> (4.9)
Ainsi, 1" Eq. (4.7) devient
dT* dt*
= 4.10
exp(T*) O (4.10)

qui, apres intégration entre 0 et T, donne

cofi-en(-0)). axy

Un temps adimensionnel caractéristique T} = © peut étre identifié. Il correspond au délai

o T,
0.t = () , 4.12
* Kypvy “P\ 1 (4.12)

d’auto-inflammation
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L’expression ci-dessus montre que ces deux quantités, a savoir, le facteur pré-exponentiel
K et la température d’activation T, (ou encore I’énergie d’activation E,) sont des para-
metres susceptibles d’étre utilisés comme variables d’optimisation pour restituer un délai
d’auto-allumage de référence. Celui-ci, noté T;o par la suite, peut étre par le biais de

données expérimentales ou bien suite a des calculs conduits avec une chimie de référence.

4.1.2 Modele OSS

Dans le cadre du modele OSS; la seule réaction élémentaire considérée entre un hy-
drocarbure C H, et de 'air oxydant O, + yN, s’écrit, pour un richesse ¢ donnée, comme
suit :

¢C,H,, + {n + ZL] (Oy +9Ny) = PAs + {n + ZL} N, (4.13)

L’espece Ag correspond a I’espece virtuelle qui regroupe tous les produits de combustion.
A ce sujet, il convient de remarquer que dans I'Eq. (4.13), I'utilisation d’un combustible
contenant des atomes d’azote (par exemple, 'ammoniac NH;) est possible en ne réalisant
que de légeres modifications au modele proposé.

Les propriétés thermodynamiques de 'espece virtuelle sont construites de maniere a
s’assurer que la conservation de la masse, de ’enthalpie et de I'entropie sont vérifiées
tout au long de I’évolution du mélange en partant des conditions des gaz frais vers I’état

d’équilibre. Ainsi, ses propriétés vérifient le jeu de contraintes suivant :

— Conservation de la masse

n-+m/4
WA¢ =We,n, + @/WO2 , (4.14)
soit,
—1
Ts s nyN
Yy =|=+1)[1+=(1+ 2 . 4.15
Ao <¢+>[+@<+W%>] (4.15)

La quantité r, = (n4+m/4) - Wo,/We,n,, est le rapport steechiométrique massique.

— Conservation de I’enthalpie

_ Sy Yihi(T) — Ya, b, (T)

ha, (T 4.16
10(T) v (116)
— Conservation de I'entropie
N,
21 Yesk(T) — Y3 T
54, (T) = Yy Yisk(T') — Y, s, (1) | (4.17)

Ya,

Dans la pratique, les propriétés molaires de 'espéce virtuelle, a savoir, la capacité

calorifique a pression constante, ’enthalpie et l'entropie sont représentées a l'aide des
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sept coefficients polynomiaux standards de Gordon et McBride [52] comme décrit dans le
chapitre 2. Ces coefficients sont tabulés en fonction des conditions de pression, température

et composition des gaz frais a 1'aide de la bibliotheque Cantera [48].

0SS agt modifié en

Enfin, suivant le formalisme OSS [98], le taux de réaction molaire w
suivant la procédure décrite dans la référence [98]. Cette procédure consiste a déterminer
le facteur pré-exponentiel K en fonction de la richesse @ en contournant certaines limita-
tions numériques liées aux ordres de réaction. La procédure se divise en deux étapes : (i)
un remapping qui consiste a modifier 'expression du taux de production de sorte a ce que,
pour toute quantité présentant une réponse en forme de cloche autour d’une valeur @,
(par exemple, vitesse de flamme laminaire ou température des gaz briilés), ce comporte-
ment soit conservé; et (ii) un rescaling qui permet d’épouser lesdites courbes en cloche
sur des courbes de référence obtenues avec des schémas détaillés ou représentatives de
données expérimentales. Ainsi, dans le cadre du modele OSS, le taux de réaction molaire

s’exprime :

Ve + Yo\ ( E, )

— | &Y — 4.18
SVr + Y0> PO\ TR (4.18)

Ici, le rapport d’équivalence ¢ = Y22 /Y S ot Yi° et Y $° sont les fractions massiques

wOSS — KP¢ (

de combustible et d’oxydant dans leurs courants respectifs est un parametre qui reste

constant quel que soit la richesse @ du mélange.

4.1.3 Restitution de la vitesse de flamme laminaire pré-mélangée

L’expression ci-dessus, obtenue dans le cadre d’une chimie mono-étape, permet de dé-
terminer la vitesse de flamme laminaire pré-mélangée S9. En effet, la théorie de la flamme
laminaire [135] permet d’établir un lien explicite entre la vitesse de flamme laminaire et

le facteur pré-exponentiel Kp comme suit :

1
P Ty
L IOUY};I‘ —00

1 +oo Yr + Yo 2 ( Ta>
- Kppo [ 29 v4y, LW 4.19
Y /_oo pP? <¢YF T Y0> rroe T ) (4.19)

Il convient de souligner ici qu’un indice P est rajouté pour insister sur le fait qu’il s’agit
d’une valeur utilisée pour I'optimisation qui vise a restituer les propriétés de la propaga-

tion. Une fonction coiit est ensuite établie [98]. Elle permet d’évaluer I’écart a une valeur
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de référence de vitesse de flamme laminaire S7 ., obtenue avec un schéma détaillé.

CF(Kp) = |7 -89, (4.20)
1 oo Yo+ Yo \? ( Ta) o
- Kepo [ —21°0) vy, —2) -5
Y /_OO PPO <¢YF+Y0> PYoexp ( ——, Lyref

Dans 1’équation ci-dessus, la quantité en gras indique le parametre a optimiser. Le pro-
bléeme d’optimisation du facteur pré-exponentiel Kp est résolu en utilisant I’algorithme
de Brent [20]. A lissue de cette procédure, les valeurs de Kp sont tabulées en fonction
des conditions des gaz frais P,T", et ¢. Pour chaque jeu de valeurs (P, T% @), la table
contient finalement 15 valeurs : 2 x 7 coefficients pour les polyndémes NASA et le facteur

pré-exponentiel.

4.2 Généralisation du modele OSS

4.2.1 Chimie optimisée pour 'auto-inflammation

A partir de Eq. (4.12) et en utilisant le taux de réaction molaire de l'expression
Eq. (4.18), il est possible de reformuler la fonction colit CF & minimiser basée sur une

comparaison avec un délai d’auto-allumage de référence 1, tel que :
CF(K1) = |t — Tl

T2 /(T, - Q/C 1 T,

(TR0 QUC) L (Y

VetYo 2 'K Tu
6 (220 ) vy, K

(4.21)

II convient de noter que dans 1'Eq.(4.21) un indice I est rajouté sur le facteur pré-
exponentiel. Cet indice sert a insister sur le fait que la valeur de K est optimisée pour
restituer la valeur du délai d’auto-inflammation. Concernant le processus d’optimisation,
dans un premier temps I’énergie (ou température) d’activation est estimée pour obtenir
des délais d’auto-inflammation du méme ordre de grandeur que ceux obtenus avec la chi-
mie de référence. Ensuite, le probleme de minimisation est résolus sur Kj en utilisant le
méme algorithme de Brent [20] que celui utilisé pour le modele de basé sur la propaga-
tion [98]. A Dissue de ce processus, les valeurs optimisées de K sont tabulées en fonction
des conditions de pression pg, température T, et composition (richesse @ ou fraction de
mélange £) des gaz frais. De ce fait, chaque élément de la table peut étre mis sous le méme
format que pour le modele initial, soit 15 données pour chaque jeu de valeurs (P, T", ®).

A ce niveau, il convient de remarquer que P’algorithme d’optimisation utilisé est relati-

vement simple. Une méthode d’optimisation plus complexe a été recherchée pour décrire
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de facon plus précise 1’évolution temporelle de la température au cours de I’emballement
thermique. Cependant, cet algorithme n’a pas été retenu du fait de son cotit plus élevé et
des difficultés supplémentaires pouvant étre rencontrées dans des conditions d’écoulements
turbulents (cf. Annexe A).

Cette procédure est a présent appliquée & la combustion du mélange n-heptane/air.
Le choix de ce combustible se justifie par le fait que le n-heptane est I'un des deux com-
bustibles primaires de référence (primary reference fuels — PRF). Il se caractérise, par
définition, par un indice d’octane nul. Il est donc particulierement sensible aux processus
d’auto-inflammation. De plus, ce combustible a été largement étudié et documenté dans
la littérature [2, 17]. Le schéma cinétique utilisé comme référence pour déterminer le dé-
lai d’auto-allumage (noté dorénavant REF) est celui de Patel et al. [91] qui a été validé
de fagon exhaustive pour les simulations dans des chambres de combustion de moteurs
(par exemple, dans la référence [123]). Ce mécanisme contient 29 espeéces chimiques et 52

réactions élémentaires.
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FI1GURE 4.1 — Comparaison entre 1’évolution temporelle obtenue avec des modeles chi-
miques a une étape et la chimie de référence (REF) pour un mélange stoechiométrique de
n-heptane/air initialement a 7% = 1200 K et P = 5 bar.

Un mélange stoechiométrique de n-heptane/air initialement a 7% = 1200 K et P =5
bar. La Figure 4.1 présente la réponse de trois modeles chimiques a une seule étape com-
parées a celle de la chimie de référence (REF). Dans cette figure WD fait référence au
modele & une seule étape de Westbrook et Dryer [132], OSS-P fait référence au modele
a une étape optimisé introduit dans la référence [98] pour restituer les propriétés de la
propagation d’une flamme laminaire pré-mélangée, et enfin OSS correspond au modele
étudié dans ce chapitre. D’apres cette figure, il est clair que les deux modeles WD et OSS-
P ne sont pas capables de fournir une estimation représentative du délai d’auto-allumage.

Contrairement a la chimie WD, le modele OSS-P donne une excellente estimation de la
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température des gaz briilés. Cependant, seule une faible amélioration peut étre observée
quant a I'estimation du délai d’auto-inflammation en utilisant le modele OSS-P : comparé
a la chimie REF, I’écart observé reste d’au moins un ordre de grandeur. En revanche, le
modele OSS présente de meilleurs résultats. En effet, les deux propriétés principales de
I'inflammation, i.e. le délai d’auto-allumage T; et la température des gaz briilés T°, sont
parfaitement restituées en comparant le modele OSS et la chimie REF. Certaines dif-
férences peuvent néanmoins étre observées. Par exemple, I’évolution temporelle obtenue
avec le modele OSS suit une évolution classique de type loi d’Arrhénius mono-étape. De
ce fait, il ne prend pas en compte des éventuels “changements de pente” au cours de 1’évo-
lution. Ainsi, des sur-estimations ou des sous-estimations ponctuelles de la température
sont observées au cours de I’évolution du mélange réactif. Celles-ci peuvent étre associées
a des changements dans les taux de production-consommation des radicaux pendant la
période d’amorcage. De surcroit, lorsque 'auto-inflammation a lieu, I’emballement ther-
mique est tres brusque jusqu’a ce que ’état d’équilibre soit approché. De méme, les effets
des réactions de terminaison ou de recombinaison ne sont pas pris en compte. L’objectif du
modele OSS est de restituer les deux propriétés principales mentionnées précédemment,

A savoir (T;0,7T°) tout en utilisant une représentation mono-étape.
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FI1GURE 4.2 — Comparaison entre les délais d’auto-inflammation obtenus avec Cantera en
utilisant le modele OSS et la chimie de référence REF [91] pour un mélange stoechiomé-
trique de n-heptane/air a de différentes pression (gauche) et pour différentes richesses et
a pression atmosphérique (droite).

La Figure 4.2(a) montre un comparaison entre les délais d’auto-inflammation obtenus
avec le modele OSS et ceux déterminés avec le mécanisme de référence pour un mélange
steechiométrique a différents niveaux de pression et de température initiales. Les valeurs
de référence sont proprement restituées pour toutes les conditions considérées. Un compor-

tement similaire est observé en fonction de la richesse comme montré sur la Figure 4.2(b).
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Il convient de noter que les niveaux de température considérés sont relativement élevés.
En effet, a des températures plus faibles des effets de flamme froide [17, 91], pour lesquels
I'inflammation a lieu dans un processus d’oxydation multi-étapes, peuvent apparaitre. Ce
comportement est notamment observé pour les hydrocarbures lourds, et, entre autres,
pour le n-heptane considéré. La nature mono-étape du modele OSS impose une évolu-
tion strictement croissante de la température. Il est donc difficile de reproduire un tel

comportement multi-étapes avec le modele présenté.

4.2.2 Couplage des modeles de propagation et d’inflammation

Cette section est consacrée a la possibilité de reproduire aussi bien les caractéristiques
des flammes laminaires pré-mélangées que celles de I'inflammation en utilisant le forma-
lisme OSS. D’une part, le travail réalisé précédemment dans I’équipe a montré la capacité
du modele a reproduire les caractéristiques principales de la flamme laminaire de pré-
mélange (température des gaz briilés, vitesse de propagation et épaisseur de flamme). 11
convient aussi de rappeler que méme dans le cadre de lammes mono-dimensionnelles de
diffusion étirées, le modele OSS a donné de tres bons résultats par rapport a d’autres
modeles réduits disponibles dans la littérature, notamment en ce qui concerne I’étirement
jusqu’a lextinction [98]. D’autre part, la section précédente a permis de montrer que le mo-
dele OSS offrait aussi une bonne alternative pour restituer les caractéristiques principales
de I'inflammation lorsque I'étape d’optimisation utilise comme référence les propriétés de
I'inflammation. A présent, I'objectif est de combiner les avantages des deux procédures
pour obtenir un seul modele OSS capable de restituer aussi bien les propriétés de I'in-
flammation que les propriétés de la propagation d'une lamme laminaire pré-mélangée. Le
couplage est réalisé a partir de la détermination du facteur pré-exponentiel en fonction
des valeurs respectives correspondant aux deux modes de propagation et d’inflammation.
Pour ce faire, ’expression retenue pour le facteur pré-exponentiel est la suivante :

K

- K ™ T,
g

Ici, I'indice PI indique qu’il s’agit de la quantité utilisée dans le cadre du modele couplé
pour la propagation et 'inflammation. Cette expression s’inspire des travaux de Misdariis
et al. [81]. Cependant, contrairement a 1’étude en question, la température retenue pour
faire la différence entre les deux modeles est la température des gaz frais T" et non
la température locale T. En effet, considérer la température locale T' permettrait de
suivre une transition d’un phénomene d’auto-allumage vers une flamme de pré-mélange.
Cependant, ce comportement est jugé trop complexe a reproduire par le biais d’un schéma
ne comportant qu’une seule étape. En réalité, force est de constater que 'expression de

I'Eq. (4.22) est utilisée uniquement pour opérer une transition continue et progressive
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entre les deux modes correspondant a la propagation (i.e., Kp) et a 'inflammation (i.e.,
K7). Cette transition se fait a 'aide d’un parametre numérique o qui est fixé a o = 20 K
dans toutes les simulations qui suivent. A cet égard, il est aussi nécessaire de fixer la valeur
de la température de croisement 7T, impliquée dans Eq. (4.22). La notion de température
de croisement est inhérente a une chimie multi-étapes. Elle traduit le passage d’une étape
d’initiation a une étape de recombinaison a partir de ’équilibre des constantes de réaction.
Comme montré dans I’Annexe 2, dans le cadre d’'une chimie détaillée, cette température
peut étre associée au sous-mécanisme H,/O,, qui peut étre vu comme le noyau chimique
commun de la combustion des hydrocarbures. La valeur de la température de croisement
T. n’est pas constante [126, 110] : elle dépend notamment de la pression. Etant donnée
la nature mono-étape du modele OSS, 'existence de la température de croisement ne
peut étre rajoutée que de fagon “externe”. Moyennant ces considérations, dans le cas
présent cette température est déterminée avant les simulations en utilisant le mécanisme
de référence & partir des formules établies dans Pannexe. A ce niveau, les réflexions qui ont
conduit a 'utilisation de la température de croisement ont suscité des réflexions quant a
la possibilité d’étendre le formalisme de I’OSS vers un modele a deux étapes qui pourrait,

entre autres, inclure une température de croisement.

Il convient de noter que dans les simulations présentées dans la deuxieme partie de
ce chapitre, le modele utilisé est le modele OSS couplé en s’appuyant sur la relation de

I'Eq. (4.22). Par ailleurs, il peut étre remarqué que les deux fonctions suivantes

_ Kpr— Kp

K — K
K* = ot 1— K*=_—1_"M

K1 — Kp Ki— Kp

peuvent étre assimilées a des fonctions de pondération entre les modes “inflammation

(4.23)

"

(K* =1) et “propagation" (K* = 0), respectivement.

Il reste maintenant a établir la capacité du modele a restituer les deux modes de
combustion. Dans la Fig. 4.3, les performances du modele couplé sont vérifiées a I’aide de la
bibliotheque Cantera pour un mélange méthane/oxygene. Ici, le choix du méthane comme
combustible est justifié par le fait que le méthane a été largement étudié pour analyser
aussi bien des phénomenes d’allumage et de propagation de flammes laminaires 1D (par
exemple dans les références [71, 60]). Le mécanisme cinétique de référence retenu est le
GRI3.0 [113], noté dorénavant GRI. La Fig. 4.4 illustre le comportement de la fonction
de pondération K* sur toute la gamme de températures considérés dans la Fig 4.3. Les

résultats obtenus mettent en évidence un excellent accord entre chimie détaillée et modele

OSS.
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FIGURE 4.3 — Comparaison entre les vitesse de flamme laminaire (gauche) et le délai

d’auto-allumage (droite) obtenus avec le mécanisme de référence et le modele OSS pour
des mélanges méthane/oxygene en considérant différentes conditions initiales.
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FIGURE 4.4 — Evolution de la fonction de pondération K* pour un meélange stoechiomé-

trique sur la plage de variation de température considérée. A gauche : zoom sur évolution
restreinte a la plage [900 K : 1050 K].
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4.3 Application du modele OSS a des DNS

Les performances du modele couplé sont maintenant évaluées a partir de résultats
de simulations numériques directes (DNS). Trois configurations présentant un degré de
difficulté croissante sont choisies : (i) un réacteur homogene, (ii) I'’évolution laminaire bidi-
mensionnelle d'un mélange hétérogene en composition, et (iii) I’évolution bidimensionnelle
d’un mélange hétérogene en composition dans un champ de turbulence homogene isotrope
(THI). L’objectif de ces simulations est d’utiliser le modele chimique développé dans le
cadre d’écoulement réactifs plus réalistes. Il convient de noter que, méme si les configura-
tions considérées sont relativement simples, elles permettent une analyse approfondie de
I'impact des simplifications retenues. Les simulations sont effectuées avec le solveur DNS

Asphodele [102] présenté dans le chapitre 2.
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FIGURE 4.5 — Comparaison de ’évolution temporelle de la température T' (gauche) et de
la température normalisée 6 (droite) avec le modele OSS et la chimie de référence pour
des cas pauvre (¢ = 0.5), stoechiométrique (¢ = 1) et riche (¢ = 2) pour un mélange
n-heptane/air a 7% = 1200 K.

4.3.1 Réacteur homogene

Dans un premier temps, pour s’affranchir des effets possibles de la convection et de
la diffusion moléculaire dans le processus d’auto-inflammation, une configuration de ré-
acteur homogene isobare est considéré comme étape préliminaire de validation. Cette
vérification permet simplement de s’assurer de 'implémentation correcte du modele dans
le solveur DNS. La Figure 4.5 illustre 1’évolution temporelle de la température obtenue
avec le modele OSS et la chimie de référence pour un mélange n-heptane/air a pression
atmosphérique et pour des pression différentes. L’évolution de la température normali-

sée correspondante 6 = (7' — min(7"))/(max(7") — min(7)) y est aussi reportée. Comme
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attendu, le délai d’auto-inflammation est correctement restitué. Cependant, quelques dif-
férences subsistent entre les évolutions, qui peuvent s’expliquer par la présence d’especes
chimiques intermédiaires dans la chimie de référence qui est basée sur une chimie dé-
taillée. En effet, avant que I'inflammation ne se développe, des radicaux sont produits
en grandes quantités [133]. Ces especes radicalaires présentent différentes propriétés qui
peuvent influencer la “pente” de ’évolution de la température. Du fait de sa nature mono-
étape, le modele OSS ne peut pas reproduire de tels changements de pente. Cependant,
les caractéristiques principales de 'inflammation, délai d’auto-inflammation et tempéra-
ture des gaz briilés, sont correctement restituées. De ce fait, le modele OSS constitue une
approche attractive pour résoudre la chimie dans des écoulements complexes. En parti-
culier, le modele devrait étre capable de reproduire correctement ’apparition de spots

d’auto-inflammation.

4.3.2 Configuration bidimensionnelle

Afin d’étudier des conditions plus représentatives, des simulations bidimensionnelles
d’un mélange n-heptane/air sont effectuées. Pour ce faire, le domaine (D) est discrétisé
avec 120 points dans chaque direction dont les dimensions sont L,, = L,, = L = 2 mm.
La pression est constante est maintenue égale a 5 bar. Le champ de composition est ini-
tialisé a partir d’'un champ scalaire (, qui est caractérisé par une échelle caractéristique
le = 0.25 mm (soit, approximativement L/8) et sa distribution, c’est-a-dire, sa fonction
densité de probabilité (probability density function — PDF) est approchée par une fonc-
tion beta, qui est définie a partir de ses deux premiers moments : la valeur moyenne
¢ = 0.5 et le taux de ségrégation S; = (2/({(1 — ¢)) = 0.2. Des détails supplémentaires
concernant la génération du champ peuvent étre retrouvé dans la référence [103]. Deux
conditions d’écoulement différentes sont considérées : développement de I'inflammation
dans un fluide initialement sans mouvement (condition laminaire) et une inflammation
dans une turbulence homogene isotrope (THI). Dans le premier cas (conditions lami-
naires), les hétérogénéités sont obtenues a partir de simulations d’un mélange hétérogene
inerte qui se développe dans une THI. Cette étape préliminaire permet d’obtenir une
composition cible qui est, dans le cas présent, une richesse comprise entre @,,;, = 0.5 et
Do = 1.5, L'intérét de cette étape préliminaire est de générer : (i) un grand panel de gra-
dients de composition et (ii) des zones riches en combustible, chacune étant caractérisée
par une valeur différente de richesse. De ce fait, dans chacune des régions ainsi formées,
le mélange devrait s’enflammer a un délai différent. A la fin de I’étape d’initialisation,
le champ de vitesse est annulé (une condition vitesse nulle est imposée) et la chimie est
mise en route. Le champ de richesse obtenu a l’issue de cette procédure est représenté
sur la Fig. 4.6(a). Pour le cas THI, la Fig. 4.6(b) montre le champ de richesse superposé

aux lignes de courant. Dans les deux cas, la richesse est renormalisée pour maintenir des
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variations qui restent comprises entre 0.5 et 1.5.

FIGURE 4.6 — Champs de richesse a I'instant initial pour le cas laminaire et (droite) le
cas THI (droite).
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FIGURE 4.7 — Iso-valeurs de la température normalisée 6 a t* = 0.82 pour le cas laminaire.
Gauche : chimie REF. Droite : modele OSS.
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Conditions laminaires avec hétérogénéités de composition

La température initiale est fixée a 1200 K de sorte a ce que, quel que soit la valeur de la
richesse locale @, seul le mode “inflammation” est activé, ce qui correspond a K*(x,t) = 1.
Les simulations sont effectuées jusqu’aux premiers stades de 'inflammation. En termes
du temps réduit défini tel que t* = t/TZ’OT, cela correspond a un délai t* = 0.82. Ici, T/

est le délai d’auto-inflammation de la fraction de mélange la plus réactive, déterminé
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préalablement a partir de calculs de réacteurs homogenes, et qui correspond dans le cas
présent a la zone la plus riche. Au passage, il peut étre noté que, comme remarqué dans la
référence [83], les gradients de composition induisent des modifications du comportement
de 'inflammation par rapport aux cas de réacteurs homogenes. De ce fait, il est attendu
que le premier spot ne s’enflamme pas précisément a t* = 1.0. Cependant, I'utilisation du
temps réduit t* = t/7]j permet d’avoir une échelle de temps appropriée pour le probleme
considéré et il est donc retenu pour la suite de cette étude. La Figure 4.7 illustre les
champs de température normalisé 6 obtenus juste avant le début de 'inflammation. Il
peut étre remarqué que la localisation du premier spot d’inflammation est correctement
prédite avec le modele OSS. De plus, 'emplacement des spots d’inflammation successifs
sont aussi correctement reproduits. Cependant, méme si la forme des spots est similaire,
leur intensité présente tout de méme de faibles différences en comparant le modele OSS
et la chimie REF. Ces différences peuvent étre expliquées par 1’évolution plus brusque du
modele OSS par rapport a la chimie REF. En effet, comme discuté précédemment pour
un réacteur homogene, la production et consommation de radicaux créé des différences
dans la raideur de I’évolution de la température. La nature mono-étape du modele OSS se
traduit par des spots d’inflammation plus intenses. Cependant, la détection des zones les
plus réactives et au temps correct, c’est-a-dire, celui des calculs conduits avec la chimie

détaillée, donne de résultats satisfaisants.

Turbulence homogéne isotrope avec hétérogénéités de composition

Dans un deuxiéme temps, la performance du modele OSS est évaluée dans une confi-
guration de turbulence homogene isotrope (THI) afin de tester le modele proposé dans
un écoulement plus réaliste. Le champ turbulent est généré en utilisant la procédure de
Rogallo [106], & partir de spectre de type Passot—Pouquet [90]. L’échelle intégrale de la
turbulence est fixée a I = 0.3 mm (soit, approximativement L/6) et la moyenne quadra-
tique (root mean square — RMS) des fluctuations de vitesse est upms = 1.2 m.s™!. Pour
rappel, la température est initialement de 1200 K. Comme dans la sous-section précé-
dente, les analyses sont réalisées au temps réduit ¢* = 0.94 qui correspond au début de
I'inflammation. La Figure 4.8 illustre les effets du modele OSS sur le champ de fraction
de mélange et sur son gradient par rapport a la chimie REF. Il peut étre remarqué que
ces champs sont presque identiques dans les deux cas. En ce qui concerne la fraction de
mélange, 1'utilisation du modele OSS n’a pratiquement pas d’impact sur la qualité des
résultats observés par rapport a la chimie REF. Ce comportement est attendu sachant
que la fraction de mélange se comporte comme un scalaire passif. Autrement dit, elle
n’est pas directement influencée par les termes source chimiques mais uniquement au tra-
vers des différences de masse volumique et de diffusivité. En réalité, cette dépendance est

plus visible sur le comportement du gradient de fraction de mélange ou le gradient est
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FIGURE 4.8 — Snapshots des champs de composition superposés sur les lignes de courant
a t* = 0.94 (cas THI). Haut : Fraction de mélange £. Bas : norme du gradient de fraction
de mélange ||V¢]|. Gauche : chimie REF. Droite : modele OSS. Unités SI.
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FI1GURE 4.9 — Snapshots des champs de température superposés sur les lignes de courant
a t* =0.94 (cas THI). Haut : température normalisée #. Bas : norme du gradient de
température ||V||. Gauche : chimie REF. Droite : modele OSS. Unités SI.
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effectivement plus important autour des spots d’inflammation et plus faible ailleurs. Ceci
montre que les différences de température induisent des variation de masse volumique qui

modifient légerement 1’évolution du champ de fraction de mélange.

La Figure 4.9 montre une comparaison entre les champs de température normalisé et
les gradients de température obtenus avec la chimie REF et le modele OSS. Les deux
champs de température présentent de fortes similarités. En particulier, méme si les deux
premiers spots d’inflammation ont été convectés et étirés par le champ turbulent, ils sont
situés au dans la méme région et ils possedent des intensités similaires. Cependant, comme
souligné précédemment, dans le modele OSS la température augmente progressivement
jusqu’a ’emballement thermique. En conséquence, certaines différence dans la raideur de
I’évolution sont difficiles a reproduire. En effet, il peut étre remarqué que le gradient de
température est plus important autour des spots d’inflammation et plus “mitigé” ailleurs.
Ceci est leffet de I'augmentation plus brusque de la température introduite par la nature

mono-étape du modele OSS.
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FI1GURE 4.10 — Fonctions de distribution de la fraction de mélange pour la chimie REF
et le modele OSS. Gauche : PDF. Droite : CDF.

Afin de caractériser de fagon plus quantitative la performance du modele OSS, des
analyses statistiques sont maintenant présentées. Les fonctions de distribution de la frac-
tion de mélange, & savoir la fonction densité de probabilité (probability density fonction —
PDF) et la fonction de distribution cumulative (cumulative distribution fonction — CDF)
sont présentées sur la Fig. 4.10. Comme discuté précédemment sur les champs correspon-
dants de la Fig. 4.8, I'utilisation du modele OSS ne semble pas impacter pas la distribution
de la fraction de mélange.

Cependant, comme illustré sur la Fig. 4.11, en considérant la statistique de la fraction




CHAPITRE 4. CHIMIE A UNE ETAPE OPTIMISEE 57

250 ‘
BN REF
B 0SS
200 f
150 |
w
A
100 |
50 |

0 — .
0.050 0.055 0.060 0.065 0.070 0.075

FIGURE 4.11 — Approximation statistique de la PDF de la fraction de mélange. Gauche :
chimie REF. Droite : modele OSS.

de mélange sous forme de classes, certaines différences sont mises en évidence. Par exemple,
les valeurs limites de la fraction de mélange sont légerement affectées. En effet, dans le
cas présent, la fraction de mélange la plus réactive correspond a la valeur la plus grande
de la fraction de mélange. Il s’agit donc de la région la plus impactée par les différences de
température. De ce fait, la derniére classe n’est quasiment plus représentée dans le modele
OSS car des variations de diffusivité commencent a se manifester. De fagon similaire, les
fractions de mélange les plus faibles correspondent aux derniers points a s’enflammer.
Sachant que, pour le modele OSS, la température augmente continuellement, méme pour
les fractions de mélange qui correspondent aux points d’inflammation la plus lente, la
différence dans I’évolution de la température peut induire des différences pour la diffusivité

dans son ensemble, ce qui peut impacter la distribution de la fraction de mélange.

La CDF de la norme du gradient de fraction de mélange est reportée sur la Fig. 4.12.
Les deux distributions sont similaires. Cependant, la CDF obtenue avec le modele OSS
présente une augmentation plus raide. En effet, comme observé sur la PDF correspondante
de la Fig. 4.13, il y a une représentation plus importante des classes les plus faibles avec
le modele OSS par rapport a la chimie REF. Ceci confirme que, dans son ensemble,
la température plus importante obtenue avec le modele OSS modifie les coefficients de

transport, et donc, augmente la taux de mélange.

Un effet plus prononcé est attendu sur le gradient de température normalisée. En
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FI1GURE 4.12 — Fonction de distribution cumulative de la norme du gradient de fraction
de mélange pour la chime REF et le modele OSS. Unités SI.
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FIGURE 4.13 — Approximation statistique de la PDF de la norme du gradient de fraction
de mélange. Gauche : chimie REF. Droite : modele OSS. Unités SI.
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FI1GURE 4.14 — Fonction de distribution cumulative de la norme du gradient de tempéra-
ture normalisée pour la chime REF et le modele OSS. Unités SI.

effet, des différences plus significatives apparaissent en effet entre la CDF du gradient
de température normalisée entre la chimie REF et le modele OSS, comme illustré sur la
Fig. 4.14. 1l peut étre noté que, d'une part la pente est légerement modifiée et, d’autre
part, I’évolution statistique prend place plus rapidement. La Figure 4.15 compare les PDF
du gradient de température normalisée correspondantes. Il y a une représentation plus
importante des classes correspondant aux faibles gradients dans la configuration OSS.
Comme discuté précédemment, ceci est la trace de la température plus élevée dans son
ensemble obtenue avec le modele OSS méme dans les zones le moins réactives. Cependant,
contrairement au gradient de la fraction de mélange, il y a encore une présence non-
négligeable des gradients les plus forts. Ils correspondent aux spots d’auto-inflammation
et notamment a I'augmentation abrupte de la température lorsque I'inflammation prend

place avec le modele OSS.

Malgré les différences observées entre les résultats obtenus avec le modele OSS et ceux
obtenus avec la chimie REF, le cotit de calcul réduit de la chimie OSS rend le modele at-
tractif pour les simulation dans des écoulement complexes pour lesquels la chimie détaillée
demeure trop cotiteuse (et pour lesquels la possibilité d’utiliser des schémas semi-détaillés
reste limitée). Enfin, il convient de remarquer que, pour les configurations retenues, le

temps CPU nécessaire pour réaliser 100 itérations est 1368 s pour la chimie squelettique
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FIGURE 4.15 — Approximation statistique de la PDF de la norme du gradient de tempé-
rature normalisée. Gauche : chimie REF. Droite : modele OSS. Unités SI.

REF et 139 s pour la chimie OSS'. Un gain d’un facteur d’environ dix est atteint avec le
modele OSS. Un tel gain en performance permet de situer le modele présenté comme un
bon candidat pour des simulations numériques tridimensionnelles d’écoulements réactifs
instationnaires dans des configurations complexes. Par ailleurs, il convient d’insister sur le
fait que ce facteur serait considérablement plus important si la comparaison était réalisée
avec un mécanisme cinétique plus détaillé comprenant des centaines (voire des milliers)

d’especes chimiques et des milliers de réactions élémentaires [80].

Développement d’un noyau de flamme dans des condition hétérogénes propices

a I'inflammation

Finalement, ce chapitre se termine par une breve description de I’application du modele
dans une configuration plus complexe dans laquelle des modes “inflammation” et “propa-
gation” sont actifs. Des mélanges réactifs de méthane/air sont retenus pour ce dernier cas
test. Le mécanisme GRI [113] est utilisé comme référence pour la description de la chimie
détaillée (chimie REF). L’initialisation des champs de fraction de mélange et de champs
de vitesse est la méme que celle présenté dans la sous-section précédente. Ainsi, la THI est

a nouveau caractérisée par une échelle intégrale [ = 0.3 mm et la moyenne quadratique

1. Ces résultats ont été obtenus avec une station de travail locale en utilisant 40 processeurs. Ceux-ci
sont du type Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2650 v4 @ 2.20GHz.
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(RMS) initiale des fluctuations de vitesse est ugms = 1.2 m.s™!. Le niveau de pression

retenu est le méme que dans les configurations précédentes, a savoir, une pression de 5 bar.
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FIGURE 4.16 — Développement d’'un noyau de flamme obtenu avec la chimie REF.
Gauche : t7 = 0.0, milieu : t7 = 0.9, et droite : T = 1.8.

Dans un premier temps, un noyau de flamme turbulent est développé (cf. Fig. 4.16).
Pour ce faire, les étapes effectuées sont les suivantes : au temps t© = ¢/19 = 0.0 — ou
0 = §9/5Y est le temps de transit de la flamme stoechiométrique de pré-mélange — un
noyau de flamme parfaitement allumé est initialisé au centre du domaine [98, 141]. Les
profils de température et de fractions massiques des especes associés a ce noyau initial
de flamme sont déduits de calculs préliminaires de flammes planes mono-dimensionnelles
laminaires de pré-mélange obtenus avec la bibliotheque Cantera. Pour plus de détails, le
lecteur peut consulter les références [98, 141] qui décrivent cette procédure. Au cours de
cette premiere étape du calcul, la température des gaz frais est uniforme et vaut 700 K.
Le niveau de température correspondant est inférieur a la température de croisement,
et donc, seul le mode “propagation” est activé. Les valeur de Kp présentent néanmoins
quelques variations locales, qui sont associées aux variations de richesse dans les gaz frais
(cf. coté gauche de la Fig 4.17).

Une fois initialisé, le noyau de flamme est développé jusqu’a t+ = tJT = 1.8. La méme
procédure est appliquée aux cas REF, OSS-P et OSS. A ce niveau, il convient de rappeler
que OSS-P indique la chimie & une étape optimisée introduite dans la référence [98] alors
que OSS fait référence au modele présenté. Comme attendu, les trois modeles conduisent
a un développement de flamme tres similaire donc pour des questions de concision, seul

le développement obtenu avec la chimie REF est illustré sur la Fig. 4.16.

Dans un second temps, plusieurs points chauds sont initialisés dans les gaz frais au
temps t* = (t—t} 17 ) /75 = 0.0, qui correspond a t* = t7 = 1.8. Dans I'expression de t*,
la quantité T correspond au délai d’auto-inflammation de la fraction de mélange la plus
réactive, déduite de calculs préliminaires de réacteurs homogenes a différentes pressions et

températures initiales. Ainsi, une différence notable avec les calculs précédents est mise en
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FIGURE 4.17 — Champs des facteurs pré-exponentiels (Kp et Kj) et fonction de pondéra-
tion K* a t* = 0.0 (soit, t* = t}“ = 1.8). Gauche : Kp, milieu : K, et droite : K*.
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FIGURE 4.18 — Développement d’un noyau de flamme et d’auto-inflammation de points
chauds : comparaison, a trois instants successifs, des champs de température normalisée
obtenus avec la chimie REF (gauche), le modele OSS-P (milieu) et le modele OSS (droite).
Haut : t* = 0.0, centre : t* = 0.6, et bas : t* = 1.2.
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avant : le champ initial de température des gaz frais n’est plus homogene. La température
locale des gaz frais T, est imposée de sorte a présenter des variations comprises entre
700 K et 1700 K. Elle excede donc largement la température de croisement a certains
endroits. Ceci conduit a des variations significatives de K| qui sont illustrées en méme
temps que les variations de K* sur la Fig. 4.17. De ce fait, les deux modes “propagation”
et “inflammation” sont activés simultanément a différents endroits dans le domaine de
calcul. Pour ce nouveau jeu de conditions initiales, les simulations sont effectuées entre
t* =0.0et t* =t = 1.2. Comme prévu, des processus d’auto-inflammation prennent place
alors que le noyau de flamme se développe. La Figure 4.18 montre une comparaison entre
les champs de température normalisée 0(x,t) obtenue avec la chimie REF et les modeéles
OSS-P et OSS. Les champs de température REF et OSS présentent des caractéristiques
trés proches. Le processus d’inflammation commence par un spot localisé dans le coin
en haut a droite du domaine de calcul. Il est remarquable que, avec le modele OSS,
non seulement la localisation mais aussi la dynamique du spot d’auto-inflammation sont
correctement restituées. La qualité des similarités obtenues entre REF et OSS contraste
avec les résultats obtenus avec le modele OSS-P. En effet, avec le modele OSS-P, le délai
d’inflammation est clairement sous-estimé ; les niveaux de température ont tendance a
étre sur-estimés; et finalement des processus d’inflammation sont visibles dans coin en
bas a gauche du domaine de calcul, comportement qui n’est pas observé avec la chimie de
référence. Ce dernier jeu de résultats confirme définitivement les performances du modele
OSS pour des situations ou des processus de propagation et d’inflammation prennent

place, ainsi que sa supériorité par rapport a la modélisation OSS-P.

4.4 Conclusion

Le modele & une étape optimisée (OSS) a été étendu pour représenter des phénomenes
d’auto-inflammation (au-dessus de la température de croisement) dans des mélanges tur-
bulents a composition hétérogene. Le développement de ce modele a fait I'objet d’une
publication [25]. Dans des modeéles chimiques mono-étape, le délai d’auto-inflammation
dépend uniquement de quelques parametres clés : le facteur pré-exponentiel et ’énergie
d’activation de la loi d’Arrhénius mono-étape. De fagon similaire au modele proposé par
Er-raiy et al. [98], une procédure d’optimisation est mise en place pour quantifier ces
parametres. Cette procédure a été ensuite appliquée a des mélanges méthane/air et au
combustible de référence pour I'inflammation, a savoir le n-heptane. Une fois le processus
d’optimisation terminé, les modeles de propagation et d’inflammation peuvent étre com-
binés au sein d’un seul modele OSS via la considération de la température de croisement
obtenue avec une chimie de référence. Le modele d’inflammation ainsi construit est validé

a partir d’applications a des configurations de complexité montante. I’auto-inflammation
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d’un écoulement bidimensionnel est analysé dans des conditions laminaires et turbulentes ;
le modele est ensuite utilisé pour la description d’un développement de noyau de flamme
dans des conditions hétérogenes propices a I'inflammation. Il peut étre conclu que, pour
des coflits CPU modérés, la nouvelle formulation du modele OSS donne des résultats sa-
tisfaisants qui sont conformes avec les résultats obtenus en chimie détaillée. Néanmoins,
les configurations considérées mettent aussi en évidence quelques limites de I’approche
OSS. De ce fait, un nouveau modele a deux étapes optimisées (OTS) est en cours de

développement au sein de 1’équipe. Il est présenté dans le chapitre suivant.
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Chapitre 5
Chimie a deux étapes optimisées

Dans le cadre d’une collaboration avec Marc Le Boursicaud, qui a effectué son stage
de fin d’études au sein de I’équipe, un nouveau modele chimique a deux étapes optimisées
a été construit sur la base du formalisme OSS. Ce modele, appelé OTS (optimized two-
step), est obtenu par le biais d’algorithmes génétiques pour restituer certaines propriétés
caractéristiques de la combustion telles que la température des gaz briilés, la vitesse de
flamme laminaire et le délai d’auto-inflammation. Ce chapitre présente le modele OTS
ainsi que certains résultats obtenus dans le cadre de ce travail. Les configurations mises
en place dans le chapitre précédent ont servi de base pour la validation du modele OTS
et ont suscité des discussions autour des résultats. Finalement, les performances de ce
nouveau modele par rapport a une chimie de référence sont comparées a celles obtenues
avec le modele OSS. Pour plus de détails, les résultats présentés dans ce chapitre feront

I'objet d’une publication (en préparation).

5.1 Modele OTS

Le modele OTS est construit sur la base du modele OSS [98, 25]. Ce modele a pour
objectif de restituer des propriétés caractéristiques supplémentaires de la combustion ainsi
que de représenter aussi bien 'auto-inflammation que la propagation d’une flamme. Pour
ce faire, une étape intermédiaire ainsi qu'une espéece fictive supplémentaire sont considérées
dans le modele. Dans le cadre du formalisme OTS, les deux étapes élémentaires sont les

suivantes :
n+m/4

b

y(n 4+ m/4)

C.H,, + n

(5.1)
FI — FP

Dans cette expression, l'espece FP représente 1’état d’équilibre, de facon analogue a l'es-

pece Ag présentée dans le chapitre précédent. L’espece FI, quant a elle, est une espece

fictive intermédiaire. Le mécanisme ainsi formé est similaire au mécanisme M2 proposé
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par Cailler et al. [23]. La composition des deux espéeces virtuelles est identique et déduite

de la conservation atomique :

2 2
;™ e o 2ntm2 (5.2)
nr1 nr1 Py
Il vient,
n m 2n+m/2
Wy = Wpp = —We+ —Wg + 7/Wo . (53)

NF1 Nyt Pnyr
Le coefficient ngy est utilisé pour assurer que, a 1’équilibre, la masse molaire du mélange
obtenue pour le modele OTS soit égale a celle d’un état d’équilibre obtenu en utilisant

une chimie de référence W,,. Ce coeflicient s’exprime de la maniére suivante :

1

= — (W,
nr1 Wb< CpH,, T

n+m/4

n+m/4 n+m/d
> W02+7/W02> _nEmA gy

P P

Les propriétés thermodynamiques de 1'espece FP sont telles que la conservation de

I'enthalpie est vérifiée. L’expression de 'enthalpie hpp(T') est la suivante :

NS
> ho(T)Yap — ha, (T) Y, 0

hp(T) = Yo : (5.5)

ou Y, représente la fraction massique de 'espece o a I'état d’équilibre obtenu avec une
chimie de référence. De facon analogue au modele OSS, cette expression se traduit par

une relation faisant intervenir les sept coefficients a; , de Gordon & McBride [52] comme

Wep (QaY, Yxou
airp = _EP (Z —ab, N ai,N2> . (5.6)

suit :

Yrp W, "% Wy

2

Ici, I'indice u fait référence au gaz frais. Contrairement a I’espece FP, du fait de sa nature
intermédiaire, I’espece FI ne peut pas étre déterminée a partir de I'état d’équilibre. C’est
la raison pour laquelle les coefficients a; pr doivent étre optimisés pour s’assurer que les
contraintes thermodynamiques sont vérifiées. Afin de réduire le nombre de parametres a

optimiser, ces coefficients sont déterminés a partir de la relation suivante :
a;p1 = rr1 X (i pp — Qi) + Qi (5.7)

ou a;, est analogue aux coefficients a; pp mais pour les gaz frais. Ces coefficients s’ex-

priment de la maniere suivante :

~ Wep (Yo, n,,u
Qi =

Oy,u
i i . 5.8
’ Yer \ We,n,, %Gl + ¢ 702> (58)
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Finalement, le seul parametre d’optimisation qui concerne la thermodynamique est donc
le coefficient 71.

Les taux de réaction molaire des deux étapes considérées s’écrivent :
E,
. b 71 Vfue Vox
wp = KT exp (_RaT) [CoH,y, 7 [O,)]

. Ea 1%
Wy = KQTb2 exp (— R;) [FI] I

(5.9)

Dans cette expression, la notation [.] représente la concentration molaire. A ce niveau, il
convient de faire la différence entre deux types de parametres : les parameétres globaux,
optimisés pour toutes les conditions étudiées; et les parametres locaux, optimisés en
fonction des conditions locales du mélange. ceux-ci sont divisés comme suit :

Parameétres globaux :

— les exposants de température by et bo,

— les exposants de réaction Viyer, Vor €t vpr -
Parameétres locaux :

— les facteurs pré-exponentiels K; et Ko,

— les énergies d’activation E,; et E, 2,

— le coefficient thermodynamique de ’espece intermédiaire rgy.

5.2 Méthode d’optimisation

L’optimisation n’est pas effectuée simultanément sur toute la plage de variation des
conditions initiales choisies. Dans un premier temps, seuls les parametres globaux ainsi
que les parameétres locaux sont optimisés pour un nombre réduit de conditions initiales.
Cette premiere étape permet d’avoir un ordre de grandeur convenable des parametres
recherchées. De plus, les parametres globaux sont fixés a l'issue de cette étape. Dans un
deuxieme temps, les parametres locaux sont optimisés sur un nombre plus important de
points. Cette méthode d’optimisation est montrée de fagon schématique sur la Fig. 5.1

L’optimisation des parametres est conduite a partir d’un algorithme génétique. Contrai-
rement aux algorithmes d’optimisation classiques, les algorithmes génétiques sont basés
sur une recherche heuristique inspirée de la théorie de la sélection naturelle de Darwin.
Cette méthode reproduit le processus ou seuls les individus les plus “aptes” sont sélec-
tionnés naturellement comme progéniteurs de la nouvelle génération.

Le processus de sélection naturelle commence a partir d’une population ou seuls les
individus les plus aptes se reproduisent pour engendrer une nouvelle génération ou la

progéniture possede des caractéristiques proches des parents. Plus les parents sont aptes,
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Premiere étape

Optimisation des parametres globaux
(b1, b, Vpr,...) et des parametres locaux
(rpr(&1), K1(&1), ..., ) pour un nombre réduit de points.

I

!

Y
Interpolation locale de génes et détermination de
I’aptitude pour des conditions initiales non optimisées.

i

Seconde étape

Individus suffi- Moo%gle
samment aptes ?
complet

Optimisation locale des génes a par-
tir des individus les plus aptes.

F1GURE 5.1 — Diagramme de la méthode de génération du modele OTS.

plus la progéniture sera susceptible de 'étre aussi. Les étapes de l'algorithme génétique

sont les suivantes :
— Initialisation de la population
— Evaluation de Paptitude
— Sélection des plus aptes
— Reproduction et évolution

L’initialisation de la population consiste a définir un certain nombre d’individus. Ceux-ci
peuvent étre générés de fagon aléatoire avec des génes compris dans une plage de variation
fixe ou alors initialisés a partir d’'une population de référence. Chaque géne correspond a
un des parametres —globaux ou locaux— d’optimisation. Un exemple de population a cing
individus est fourni sur la Fig. 5.2.

Pour tous les individus, leur “aptitude” est calculée. A ce niveau, il convient d’insister
sur le fait que pour évaluer I'aptitude d’un individu, une fonction aptitude est définie.
Celle-ci est construite a partir des propriétés caractéristiques choisies pour I'optimisation
(vitesse de flamme laminaire, délai d’auto-inflammation,...) de fagon analogue a la fonc-
tion cotit définie pour le modele OSS. Plus un individu est apte (fonction aptitude élevée),
plus il sera en mesure de restituer les propriétés caractéristiques évoquées. A partir de
I’aptitude, déterminée pour tous les individus, seuls les plus aptes sont sélectionnés pour

se reproduire, ce qui consiste a “croiser” les génes pour former une nouvelle série d’indi-
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G1

G2
G3
G4

G5

FIGURE 5.2 — Exemple typique d’une population composée de six individus (I1 a I6) et
comportant cing génes (G1 a G5) chacun.

vidus. Finalement, le processus d’évolution implique que certaines mutations peuvent se
produire. Celles-ci peuvent se traduire par une modification —aléatoire, par exemple— de

certains géenes.

5.3 Application du modele OTS

Dans cette section, les performances du modele OTS sont évaluées. L’algorithme d’op-
timisation est appliqué a un mélange n-heptane/air. Par souci de concision, des vérifica-
tions 0D en réacteur homogene et mono-dimensionnelles (flammes laminaires), fournissant
des résultats au moins aussi satisfaisants que ceux obtenus avec le modele OSS, ne sont
pas reportées dans ce manuscrit. Des simulations bidimensionnelles sont conduites en uti-
lisant le modele OTS. Les résultats obtenus sont comparés a ceux obtenus avec une chimie
de référence. Le mécanisme de référence, noté REF, est celui de Patel et al. [91]. De plus,
les résultats obtenus avec le modele OSS pour les mémes configurations sont présentés
pour comparaison. Les simulations sont effectuées avec le solveur DNS Asphodele. Les
méthodes d’initialisation du champ scalaire, du champ turbulent et du champ de tem-
pérature sont identiques a celles utilisées dans le chapitre précédent. Trois configurations
sont présentées pour évaluer 'auto-inflammation, la propagation et les deux phénomenes

combinés. Ces configurations sont notées I, P et M, respectivement.

Auto-inflammation

Le domaine de calcul, dont les dimensions sont L,, = L,, = L = 2 mm, est discrétisé
avec 256 points dans chaque direction. Pour cette configuration, la température initiale
est T" = 1300 K afin se s’assurer que le mélange peut s’auto-enflammer. La pression est
maintenue constante et égale a 10 bar. Pour cette configuration, le champ de vitesse est
initialement nul. Le champ de composition est initialisé a partir d’'un champ scalaire ¢, qui

est caractérisé par une échelle caractéristique [ = L/6. Sa distribution est approchée par
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une fonction beta définie & partir de ses deux premiers moments : la valeur moyenne =
0.4 et le taux de ségrégation S; = ¢"2/((1 — ¢)) = 0.2. Le champ de fraction de mélange
ainsi construit présente des variations comprises entre 0.05 et 0.12 (la fraction de mélange
steechiométrique vaut £, = 0.062). La Fig. 5.3 illustre des champs de température obtenus

O ou 0, est le délai d’auto-

i,mr) i,mr

a trois instants successifs du temps normalisé t* = t/T
inflammation de la fraction de mélange la plus réactive obtenue pour des configurations

de référence de réacteur homogene.

1.01

2600

t*

2400

2200

=1.05

2000

t*

1800

1600

1.08

1400

t*

FI1GURE 5.3 — Comparaison des champs de température pour la configuration I obtenus
a trois instants différents pour la chimie de référence et les modeles OSS et OTS.

Il est possible de noter que les deux modeles OSS et OTS fournissent des résultats
proches de ceux obtenus avec la chimie de référence. En particulier, tous les spots d’auto-
allumage sont correctement localisés. Cependant, quelques différences peuvent étre obser-
vées. Par exemple, au niveau du spot 1, la température au centre du spot est sensiblement
la méme entre les modeles OSS et OTS et la chimie REF. Néanmoins, les gradients de
température sont plus importants pour le modele OSS alors que le modele OTS et la

chimie REF présentent des gradients similaires. L’'interaction de spots (points 2 et 3) est
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mal capturée par le modele OSS : celle-ci est plus tardive que pour le modele OTS et la

chimie REF et conduit a des gradients de température importants.

Propagation

Pour étudier le comportement des modeles chimiques dans une configuration plus
complexe, la propagation d'un noyau de flamme dans un champ de vitesse turbulent avec
une intensité relativement forte est étudié. Ce noyau est initialisé, comme expliqué dans
le chapitre précédent, a partir d’'une flamme stoechiométrique de n-heptane/air mono-
dimensionnelle pour des conditions atmosphériques (7% = 300 K et po = 1 bar). Ces
conditions de pression et température sont appliquées en-dehors du noyau de flamme. Le
domaine de calcul, de dimensions L,, = L,, = 14 mm, est discrétisé avec 300 points
dans chaque direction. Le champ scalaire ¢ est construit & partir des moments ( = 0.4 et
S¢ = 0.8 pour sa distribution et avec une échelle caractéristique I = L/6. Le champ de
fraction de mélange obtenu a partir du champ scalaire { présente des variations comprises
entre 0.05 et 0.09. Le champ turbulent, quant a lui, est initialisé¢ a partir de la moyenne
quadratique de vitesse upys = 1.5 m/s et d'une échelle intégrale I = L/8. A partir
des conditions initiales de vitesse de flamme laminaire S et d’épaisseur de flamme 69 du
noyau, et sous I’hypothése de nombre de Reynolds de flamme unitaire, il est possible de
situer cette configuration dans le régime de flammes plissées-épaissies comme montré sur

le diagramme de combustion [14, 13] de la Fig. 5.4.
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F1GURE 5.4 — Représentation du diagramme de combustion basé sur les conditions du
noyau de flamme. 4 : configuration P. e : configuration M.

La Figure 5.5 illustre des champs de température obtenus a trois instants successifs du
temps normalisé t* = ¢ - S?/6%. Comme discuté précédemment, il peut étre observé que
les trois cas présentent un développement similaire. Notamment, méme si la flamme est

largement plissée et étirée par la turbulence, les deux modeles sont capable de représenter
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une surface de flamme comparable. Néanmoins, les différences sont plus marquées entre le
modele OSS et la chimie REF. En particulier, les niveaux de température des gaz briilés
sont globalement plus élevés. L’évolution plus brusque du modele OSS conduit ici encore

a des gradients de température plus importants.
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F1750

=2.0
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=3.0

t*

t*=4.0

F1GURE 5.5 — Comparaison des champs de température pour le la configuration P obtenus
a trois instants différents pour la chimie de référence et les modeles OSS et OTS.
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Propagation et auto-inflammation

Finalement, la configuration la plus complexe consiste a créer des zones dans 1’écou-
lement propices a la propagation d’'une flamme ainsi qu’a 'auto-inflammation simulta-
nément. Pour ce faire, une configuration similaire a la configuration P est utilisée. Les
mémes conditions thermodynamiques sont retenues pour le noyau de flamme. En revanche,
le champ scalaire possede les caractéristiques suivantes : moyenne ¢ = 0.5, ségrégation
S¢ = 0.3 et longueur intégrale [; = L/8. De méme, le champ turbulent est modifié de
sorte que sa moyenne quadratique vaut ugy s = 0.5 m/s et son échelle intégrale I = L /6.
Dans le diagramme de combustion de la Fig 5.4, cette configuration se trouve dans la
région de flamme plissée avec poches. De plus, quatre points chaud sont rajoutés sur cette
configuration. Leur température est comprise entre 1500 K et 1600 K.

La Figure 5.5 reporte quatre snapshots des champs de température obtenus a quatre
instants successifs du temps normalisé t* = t x S?/69 pour les modeles OSS et OTS
ainsi que pour la chimie REF. Des différences sont mises en évidence a partir de cette
configuration. Le modele OTS est capable de suivre de plus pres la dynamique de I'auto-
inflammation, et ce, en paralléle de la propagation de flamme. A ce niveau, il convient
d’insister sur le fait que le modele OSS a recours a la détermination externe de la tempé-
rature de croisement pour étre capable de suivre ces deux évolutions. Ceci est en contraste
avec le modele OTS pour lequel cette transition est obtenue de fagon intrinseque par le
biais des génes les plus aptes qui sont capables de restituer simultanément la propagation

et 'auto-inflammation.

Coit de calcul

Finalement, le Tableau 5.1 rassemble les temps de calculs d’une simulation représen-
tative (configuration P). La tache de référence retenue pour procéder a cette évaluation

consiste a & “poursuivre la simulation jusqu’a atteindre l'instant ¢/t = 0.5”.

REF OSS OTSs

Ncpy 20 10 10

tcpu 789 min 165 min 123 min
N; 1047 2270 1120
t/t 0.5 0.5 0.5
Efficacité 1.0 9.6 12.8

TABLE 5.1 — Comparaison de la performance des modeles chimiques utilisés.

Il peut étre observé que les temps de simulation tcpy des modeles OSS et OTS sont
relativement proches et inférieurs a celui obtenu pour la chimie REF. En particulier, le
temps de simulation du modele OTS est méme inférieur a celui du modele OSS. Ce résul-

tat peut s’expliquer par le nombre moins important d’itérations a effectuer pour atteindre
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F1GURE 5.6 — Comparaison des champs de température pour le la configuration M obtenus
a quatre instants différents pour la chimie de référence et les modeles OSS et OTS.

cet instant. Méme s’il possede une étape supplémentaire, le modele OTS est effectivement

moins “raide” que le modele OSS. De ce fait, la résolution numérique est susceptible de
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respecter plus facilement les critéres (temporels) de résolution, 'augmentation de tempé-
rature par unité de temps étant plus modérée avec le modele OTS. Il peut étre conclu que
I’OTS est un modele chimique qui améliore encore les résultats déja tres satisfaisants de

I’OSS, et ce, pour un moindre cofit.
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Chapitre 6

Simulations DNS d’un jet plan 3D

inerte

Le jet turbulent est un type d’écoulement largement étudié dans la littérature via
I'expérimentation, I’analyse théorique ou encore le calcul numérique. Il résulte de l'inter-
action entre deux écoulements a vitesses différentes, par exemple, un “coflow” au repos ou
a faible vitesse et un jet central a vitesse plus élevé. Du fait du cisaillement entre les deux
écoulements, des perturbations appelées instabilités de Kelvin-Helmholtz apparaissent.
Les premiers travaux sur les couches de mélange et les jets (par exemple, références [21,
27, 24, 34]) ont porté sur la formation de grandes structures cohérentes et leur effet sur le
mélange. Par ailleurs, des comparaisons (par exemple, références [119, 97, 33]) ont permis
de montrer que certaines caractéristiques comme le développement d’instabilités ou le
comportement auto-similaire sont communes entre différents types d’écoulements cisaillés
comme la couche de mélange, le jet rond ou le jet plan.

La configuration étudiée dans le présent travail de theése est un jet plan développé
temporellement a partir de deux écoulements paralleles : un jet central a vitesse élevée
chargé de gouttelettes et un coflow a faible vitesse. La configuration retenue est inspirée

de celle étudiée précédemment par Abdelsamie & Thévenin [1].

6.1 Description de la configuration

Le domaine considéré est un domaine tridimensionnel rectangulaire. La direction prin-
cipale de I’écoulement est la direction longitudinale x;. Les directions x5 et x3 sont la
direction verticale et de l'envergure, respectivement. Toutes les conditions limites sont
périodiques. En effet, le développement temporel d'un jet plan peut étre vu comme une
fenétre temporelle qui suit le développement spatial d'un jet plan. Les vitesses initiales
du jet et du coflow sont notées respectivement U; et Uy (U; > Us). Avec ces défini-

tions, les valeurs a l'instant initial de la vitesse convective et de la différence de vitesse
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sont U, = ue(t = 0) = (Uy + U)/2 et AU = Au(t = 0) = Uy — Uy, respectivement. A
ce niveau, il est important d’insister sur la notation retenue : les quantités en majuscule
correspondent aux valeurs initiales et les quantités en minuscule aux valeurs instantanées.
L’épaisseur du jet H est définie comme la largeur a mi-hauteur du profil initial de vitesse
longitudinale moyenne. Des gouttelettes sont réparties de facon aléatoire dans la partie
centrale et leur vitesse est accordée! avec celle de I’écoulement au voisinage immédiat de

chacune d’entre-elles. La configuration est présentée de fagon schématique sur la Fig. 6.1.

Ly

U

Us

X1
€3

FIGURE 6.1 — Représentation schématique de la configuration étudiée

6.1.1 Propriétés aérodynamiques du jet

Pour les écoulement cisaillés, deux quantités sont souvent utilisées pour caractériser
I’écoulement moyen : la vitesse convective u. et la différence de vitesse entre les deux

écoulements Awu. Elles sont définies comme

uet) = 5 (e ((un) (2, 0)) + min () (22,)))

Au(t) = max ({(un) (22,1)) — min ({ur) (22,1)) -

(6.1)

La notation (e) désigne 'opérateur moyenne de Reynolds. En revanche, 'indice f dans
la notation (e), désigne la moyenne au sens de Favre telle que (o) ; = (pe) / (p). Compte
tenu de la nature de I’écoulement, I'expression de la moyenne de Reynolds est obtenue en

moyennant horizontalement (voir, par exemple, références [116, 122]), i.e., selon les axes

1. Ici, le mot accordée est employé pour indiquer qu’il n’y a pas de vitesse de glissement entre les
gouttes et I’écoulement environnant.
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x1 et x3 (périodicité). Soit, pour une variable ¢ quelconque :

Ly rL3/2
/ / $1,I2,$37t)d$3d$1

Ls /2

<()0> x2’ Ll L3/2 3 (62)
[
L3/2
et la moyenne au sens de Favre
Ly L3/2
/ / xlal‘an&t)dl?del
L3/2
<80>f (x27 t) 1 L33//2 (63)
/ / x17x27'x37t)d$3dm1
L3/2

A ce niveau, les quantités fluctuantes sont notées ¢’ = ¢ — () et ¢’ = p — () s Elles

sont associées au moyennage au sens de Reynolds et de Favre, respectivement.

Initialement, le profil de vitesse selon la composante principale de I’écoulement u; n’est
fonction que de la position selon la direction transverse xs. Le profil choisi est de type

tangente hyperbolique et tel que :

_ _50
<U1> (562,15 = 0) = U ;— Us + gl 5 U, tanh <2|x2| 0'5>
w,0

50
= Uykgtanh 2M .
2 0.0

Les quantités 0 5 = do5(t = 0) et d,0 = d,(t = 0) font référence a la demi-épaisseur du

(6.4)

jet do.5 et a I'épaisseur de vorticité 6, a I'instant initial, respectivement. L’épaisseur de
vorticité d,(t) est définie comme :

AU

%) = oy, Joma]

(6.5)

La demi-épaisseur dy 5(t) est définie comme la position verticale vérifiant (u1) (do5,t) = u.(t)
et (u1) (—dg5,t) = uc(t). Il convient de noter que la configuration possede un plan de sy-
métrie x5 = 0. Cependant, le profil moyen de vitesse longitudinale peut présenter des
dissymétries par rapport a ce plan. De ce fait, pour chacune des épaisseurs définies ci-
dessus, une valeur différente peut étre attribuée de part et d’autre du plan x5 = 0. Dans ce
qui suit et sauf indication contraire, pour chacune des épaisseurs, seule la valeur moyenne
des valeurs obtenues de part et d’autre du plan sera prise en compte. L’épaisseur de

quantité de mouvement est définie comme suit :

b= g | ) W= () ()~ U (6.6
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L’épaisseur de quantité de mouvement initiale vérifie o, 9 = 2d0po. Enfin, le nombre de
Reynolds basé sur la demi-épaisseur s’exprime :

Regs = % ; (6.7)

Ho

ou pg et o sont la masse volumique et la viscosité dynamique initiales, respectivement.
Dans ce qui suit, I'indice 0.5 fait référence aux variables relatives a la demi-épaisseur. Des
expressions similaires peuvent étre établies pour les différentes épaisseurs. Ces grandeurs
seront notés avec les indices w et # pour 'épaisseur de vorticité et I’épaisseur de quantité
de mouvement, respectivement.

A ce niveau, il est important d’insister sur le fait que chacune de ces définitions a
des limites : (i) la demi-épaisseur est limitée par la taille du domaine selon la direction
verticale xq; (ii) 1’épaisseur de vorticité suppose que, tout au long de 1’écoulement, il y
a persistance des vitesses Uy et Us; et (iii) 1’épaisseur de quantité de mouvement réuni
les conditions (i) et (ii). Cependant, le travail présenté dans ces deux derniers chapitres
consiste a étudier le jet plan diphasique et réactif, et ce, en utilisant une chimie complexe.
De ce fait, pour des questions de cotit de calcul et de modeles numériques, toutes les
contraintes imposées par les différents phénomenes peuvent ne pas étre systématiquement
respectés (taille du domaine, discrétisation de I’échelle de Kolmogorov, de I’épaisseur de
flamme). Ces limitations ne remettent pas en cause 'intérét des simulations présentées
car toutes les étapes présentent des comportements différents et seront analysés avec les

outils adaptés et en prenant en compte les questionnements soulevés.

6.1.2 Parametres de simulation

L’étude considérée dans ce travail peut se rapprocher d’une application de type moteur-
fusée dans des conditions d’allumage. Ainsi, les pressions considérées sont relativement
faibles car la pression nominale de fonctionnement n’est pas encore atteinte. Le couple
combustible-comburant retenu pour cette étude est le couple méthane-oxygene. L’étude
se place apres atomisation primaire et secondaire du dard d’oxygene liquide, une fois que
les gouttelettes d’oxygene liquide sont dispersées. Finalement, comme mentionné dans
I'introduction, la chambre de combustion pourrait contenir des gaz briilés. Ceux-ci sont
soit apportés par la TAG, soit recirculés en amont par 1’écoulement. De ce fait, afin
d’amorcer la combustion et pour prendre en compte les phénomenes évoqués, la phase
gazeuse contient des gaz briilés issus d'une combustion stoechiométrique CH, /O, mélangés
au méthane frais. La masse de gaz briilés correspond a environ 30% de la masse totale
CH,(g) + O4(1). Compte tenu du coiit de calcul important de la chimie détaillée, le choix
d’une chimie réduite s’impose. Le schéma cinétique retenu pour I’étude est le mécanisme

réduit proposé par Lu & Law [71]. Ce mécanisme est composé de 19 espéces et 15 réactions
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élémentaires. Il est réduit de fagon analytique a partir du GRI3.0 [113], qui est la référence
en termes de cinétique détaillée du méthane. A linstant initial, le profil de vitesse selon
la direction longitudinale suit la loi en tangente hyperbolique de I'Eq. (6.4). Les vitesses
transverse et suivant la profondeur sont initialement nulles. Cependant, afin de déclencher
les instabilités de Kelvin-Helmholtz, des perturbations sont appliquées sous la forme d'un
bruit blanc au champ de vitesse le long de la partie centrale. Ces perturbations ont

vocation a exciter les modes propres du jet [8]. Elles sont de la forme :

_ 50
v, = €BU. - ! <1 + tanh <2|x2|505>> , (6.8)
2 0.0

ol € est un parametre aléatoire compris entre —1 et 1 et 3 est 'amplitude de la pertur-
bation. Dans ce travail, 'amplitude 3 = 2.1073 est retenue.
Les caractéristiques principales de I’écoulement sont rassemblées ci-dessous.

Données géométriques
— Discrétisation : N = N, x N,, X N,, = 560 x 280 x 280 = 43904 000
— Dimensions : L; x Ly x Lz = 2160 5 x 10.565 5 x 10.580 -
— Epaisseur du jet : H =269, = 0.715 mm
Phase Eulérienne
— Composition : CH, + GB
— Vitesse jet : Uy = 100 m/s; Vitesse coflow : Uy =5 m/s
— Différence de vitesses : AU = U; — Us = 95 m/s
— Vitesse de convection : U. = (Uy + Uy)/2 = 52.5 m/s
— Rapport de vitesse : r = Uy /Uy = 20
— Rapport de masse volumique : s = p1(t = 0)/p2(t =0) =1
— Epaisseur de vorticité : 4,9 = 0.663
— Température : Ty = 1250 K
Phase Lagrangienne
— Composition : LOx (O, liquide)
— Nombre de gouttes : Ny = 65238
— Diametre des gouttes (mono-disperse) : a = 8 pm
— Température des gouttes : T, = 80 K
— Vitesse des gouttes (accordée avec la vitesse de la phase porteuse) : V; = u(X4)

I

directions, avec un pas noté Ax. De plus, compte tenu du diametre uniforme des gouttes

—

convient de remarquer que la discrétisation du domaine est uniforme selon les trois
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choisi initialement, le rapport a/Ax vérifie a/Az < 0.6 dans toutes les configurations. Ce
critére est généralement utilisé dans la littérature (par exemple, dans les références [131,
84, 128]) comme limite de taille de goutte acceptable dans le cadre de simulations de type
DNS-DPS. Enfin, le nombre de Stokes St défini selon la référence [57] comme le rapport
du temps de relaxation cinétique des gouttes par rapport au temps caractéristique de

I’écoulement s’éerit :
Ty, Au paa’Au

t = = .
5 do.5 18Cy oo 5

(6.9)

A Dinstant initial St = 25. Il convient de remarquer que plusieurs définitions existent pour
le nombre de Stokes [130, 141, 100]. Néanmoins, la définition basée sur la demi-épaisseur

semble la plus adaptée.

6.1.3 Configurations étudiées

Au sein de ’écoulement, plusieurs phénomenes sont en compétition. C’est la raison
pour laquelle différentes configurations sont choisies afin de dissocier au mieux les contri-
butions de chaque phénomeéne. La base de données DNS constituée par les différentes

configurations étudiées est présentée dans le Tableau 6.1.

Inertes I-LeU I-LeU-PEV I-LeNU-PEV
I-LeU-NEV I-LeU-EV I-LeNU-EV
Réactifs R-LeU-PEV R-LeU-EV  R-LeNU-EV

TABLE 6.1 — Base de données de simulations DNS.

Ici, chaque cas est caractérisé par les trois informations suivantes : réactivité, trans-
port moléculaire et comportement de la phase dispersée, cela conduit a la nomenclature

suivante :

Nomenclature Signification

I Inerte
Réactivité s e
cactivite R Réactif
LeU Lewis unitaire
Transport LeNU Lewis non-unitaire
PEV Pré-vaporisation
Phase dispersée NEV Sans évaporation
EV Avec évaporation

TABLE 6.2 — Nomenclature des configurations DNS.

En ce qui concerne la phase dispersée, 'indication pré-vaporisation correspond a des

configurations purement gazeuses ou l’évaporation des gouttes s’est effectuée de fagon
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instantanée. Une des configurations présentées dans ce tableau ne contient pas d’infor-
mation par rapport a l’évaporation. Il s’agit de la configuration I-LeU pour laquelle la
phase dispersée n’est simplement pas prise en compte. Le jet est donc purement gazeux et
homogene en composition. Cette configuration servira de référence pour évaluer I'impact

de la phase liquide et des fluctuations associées sur le processus de combustion.

Cette base de données DNS comprend 11 To de données. Le travail de cette these a
été soutenu par GENCI (Grand Equipement National de Calcul Intensif)-[CINES/IDRIS]
grace aux allocations DARI A0092B07456. La durée totale de simulation est d’environ
2000000 h.

6.2 Caractérisation de 1’écoulement

Méme si 'analyse des écoulements turbulents est un domaine qui a été largement étu-
dié dans la littérature, des questions fondamentales persistent [67]. En ce qui concerne la
turbulence elle méme, par exemple, un certains nombre d’outils théoriques sont applicables
majoritairement dans le cadre de la turbulence homogene isotrope (THI). Cependant, dans
la configuration considérée qui comprend une direction privilégiée et des phénomeénes tran-
sitoires importants, 1'utilisation des outils classiques d’analyse de la turbulence nécessite

une attention particuliere.

6.2.1 Caractérisation énergétique

Les écoulements turbulents faisant intervenir un grand éventail d’échelles, il est inté-
ressant de regarder le comportement des quantités étudiées dans 1’espace spectral. Pour
une quantité ¢ scalaire ou vectorielle quelconque, la transformée de Fourier est définie
telle que :

p(k, t) — <217r)3/<,0(a;,t) exp(—ik - )da | (6.10)

ot le symbole 2 est 1'unité imaginaire et k est le vecteur nombre d’onde. A partir de cette

définition, la transformée inverse de Fourier s’écrit :

ok, t) = /@(k,t) exp(ik - z)dk . (6.11)
Le tenseur de corrélation @;; est défini comme suit :

Dii(x,t) = (u;(xo, t)u(xo + , 1)) . (6.12)
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Il vient, pour sa transformée de Fourier :

A

bk, 1) = <217T)3 / (2, 1) exp(—ik - ©)da . (6.13)

L’énergie cinétique turbulente E.(t) est calculée comme :
1 2 1 A +oo
Eult) = 5 (u(@,0)?) = 5/@15ii(k,t)dk :/ E(k, t)dk , (6.14)
0

ou (ZSM est la trace du tenseur (ﬁm Celle-ci est toujours réelle et positive [67]. Dans cette
expression, F(k,t) est le spectre d’énergie cinétique. Il correspond a la densité d’énergie
cinétique dans l'espace de Fourier intégrée sur une sphere de rayon k = ||k||. Dans un

domaine tri-dimensionnel, son expression est la suivante :
E(k,t) = 21k (k. t) . (6.15)

Dans les configurations considérées dans ces deux derniers chapitres, les écoulements étu-
diés présentent une direction privilégiée x,. Finalement, seule la composante longitudinale

du spectre d’énergie cinétique Ey(ki,t) = 2nk2®,; (ki ,t) sera retenue par la suite.

6.2.2 Caractérisation topologique
Critere-Q

Comme expliqué dans la référence [37], il existe plusieurs critéres pour I'identification
de tourbillons cohérents. La vorticité w = V X u est un indicateur souvent utilisé mais
d’autres criteres permettent d’obtenir des résultats plus précis. Les deux méthodes rete-
nues pour 'identification de tourbillons sont basées sur le tenseur gradient de vitesses Vu.
Méme si les deux méthodes sont souvent considérées comme étant équivalentes [61, 46],
elles permettent d’obtenir différents niveaux de visualisation. Le premier critere, appelé
critere-Q [59], repose sur les invariants du tenseur gradient de vitesses Vu. Le polynéme

caractéristique de ce tenseur s’écrit :
NM+PN+QA+R=0, (6.16)
ou P, et R sont les trois invariants de Vu. Ils sont définis tel que :

P=-V -u=—tr(Vu)

Q= ; (V- u)?—tr(Vu?)) = ; (tr(Vu)® - tr(Vu?)) (6.17)

R = —det(Vu)
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Pour un écoulement incompressible P = 0. De plus, il est possible de réécrire I'invariant

() de la maniere suivante
1 2 2
Q=5 (2 ~1SI) . (6.18)

ou S et £2 désignent les parties symétrique et anti-symétrique du tenseur Vu, respecti-

vement. Cette décomposition est obtenue comme suit :

1 T 1 T
S—§<Vu—|—Vu) et Q—§<Vu—Vu>. (6.19)
Le critere-QQ consiste a tracer un iso-contour ) > 0. Cependant, comme expliqué par
Lesieur et al. [66], le choix de la valeur de I'iso-contour est souvent dépendant de la confi-
guration et, dans la plupart des cas, nécessite des ajustements pour obtenir les meilleures

visualisations.

Critére-\

Le second critere considéré, appelé critere-A [61], impose une condition sur le deuxiéme
invariant du tenseur £22+82. En effet, ce tenseur qui est symétrique réel est diagonalisable.
Ses valeurs propres sont appelées i, Ay et A3. Elles sont classées, par convention, dans
l'ordre décroissant A1 > Ay > A3. Le critere-A consiste a chercher les zones ou Ay > 0.
Dans la référence [29], il est montré que dans le référentiel du tourbillon, Ay peut étre écrit
comme un équilibre local entre étirement et rotation. A ce niveau, il convient de noter que
le deuxieéme invariant () du tenseur Vu peut s’exprimer en fonction des valeurs propres
A; tel que :

Q- —;(/\1 + e+ Ag) (6.20)

Critére-A

Un troisiéme critere proposé par Chong et al. [28] consiste a définir un tourbillon dans
les zones ou les invariants du tenseur Vu sont complexes. Ce criteére, appelé critere-A,
est obtenu lorsque A > 0, ou A est le discriminant du polynéme caractéristique de Vu

tel que décrit par ’'Eq. (6.16). Pour un écoulement incompressible, il vient
1 \? 1 \?
a= (L) (o) oo
sR) + (3@ (6.21)

A partir de cette expression, il est clair que la condition @ > 0 implique A > 0 donc,

comme indiqué par les auteurs [28], les criteres @ et A sont liés entre eux.
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6.3 Description du mélange

6.3.1 Définition de la fraction de mélange

Afin de caractériser la composition d’un mélange réactif ayant lieu lors de la combus-
tion entre un courant contenant du combustible F' et un courant contenant de I'oxydant
O, il faut déterminer la fraction de mélange £. Lorsque toutes les especes chimiques dif-
fusent de la méme fagon, soit un nombre de Lewis constant et unitaire, la connaissance
de la fraction de mélange permet de caractériser le mélange de fagon univoque indépen-
damment des termes source chimiques. Soit N, le nombre d’especes considérées et N, les
especes atomiques correspondantes. Pour une espece atomique 5 € [1, N,], la quantité Zz

est introduite a partir de la relation suivante :

Ns
Zg =Y CapYa, (6.22)
a=1
ou Y, est la fraction massique de ’espece chimique a. Dans un premier temps, les coeffi-

cients ¢, g peuvent étre définis tels que :
Cap = —l s (623)

ou W, et Wjs représentent la masse molaire de ’espece chimique « et de I'atome /3,
respectivement ; a, g est le nombre d’atomes 3 dans I'espece chimique «. Il convient de
noter qu’avec cette définition de ¢, g, I'expression de Zg n’est rien d’autre que la fraction
massique atomique de 5. Soit I" un sous-ensemble de N, contenant n, atomes. La fraction

de mélange associée a I'ensemble I est définie telle que :

{r = (6.24)

> by5(Zs uct — Z,00)
B=1

Les indices fuel et oz indiquent les valeurs prises dans les courants combustible et oxydant,
respectivement. Pour chaque ensemble I', des coefficients de pondération b, 3 sont associés.
Pour tout jeu de coefficients b, 5 tels que >3 by 5(Zg fuet — Zp,0z) 7 0, il est facile de

vérifier que & oy = 0 et Erpue = 1.

6.3.2 Cas particuliers

Pour les applications pratiques, il est nécessaire de définir 'ensemble I et les coeffi-

cients de pondération associés. Par exemple, pour 'ensemble C' = {C}, ou n, = 1 et donc
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le choix de b, g n’affecte pas le calcul, la fraction de mélange & s’écrit :

ZC - ZC,O:L‘

fo=—7—.
ZC,fuel - ZC,ox

(6.25)

Cette définition correspond a la fraction de mélange basée sur la conservation de 'atome
de carbone.

Pour I'ensemble, B = {C,H, O} et en considérant les valeurs b, 5 telles que :

v C H O
) 2 1 1 (6.26)
Y We 2Wy Wo

I’expression

2<ZC - ZC,ox) + ZH - ZH,ox . ZO - ZO,ox

We 2Wy Wo

_ 6.27

€B 2(ZC,fuel - ZC,OJ:) + ZH,fuel - ZH,ox . ZO,fuel - ZO,ox ( )
We 2Wy Wo

se décline dans la définition de la fraction de mélange de Bilger [5].

6.3.3 Application a la configuration choisie

Compte tenu de la nature de la configuration étudiée, a savoir, un jet plan ou le
courant combustible est partiellement oxydé par le biais d’un apport de gaz briilés et le
courant oxydant est composé uniquement par des gouttelettes d’oxygene liquide, le choix
d’une fraction de mélange n’est pas trivial. Sachant que le combustible est F' = CH, et
que 'oxydant est O = O,, deux définitions sont retenues, £ définie sur I'ensemble B =
{C, H, O} ainsi que o définie sur 'ensemble O = {O} de fagon analogue a I'Eq. (6.25), soit
la conservation de I’atome d’oxygene. Il convient de noter que, du fait de I’évaporation,
la fraction massique d’oxygene ne peut pas atteindre l'unité car elle est limitée par la
fraction massique a la saturation Y. Pour prendre en considération cet effet, la condition

de vapeur saturante est retenue pour caractériser le courant oxydant dans la phase gazeuse.

6.4 Configuration de référence

La simulation présentée dans cette section correspond au cas de référence. Il s’agit de
la configuration la plus simple : I-LeU, soit le cas inerte, sans présence de gouttes, donc

avec un mélange homogeéne en composition tout au long de la simulation.
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6.4.1 Reégime potentiel et auto-similaire

Pour étudier le développement temporel du jet, le temps normalisé T 5 sera utilisé. Il

est basé sur la demi-épaisseur du jet tel que :

tAU

Tos5 = o (6.28)
0.5

Comme mentionné précédemment, les écoulements cisaillés présentent un comportement
auto-similaire [119]. En particulier, pour ce qui concerne le jet plan, 'auto-similitude
consiste a déduire le profil de vitesse moyenne a partir du produit d’une fonction f dé-

pendante d’'une dimension normalisée x4/l et d'une fonction temporelle u, [18] telle que :

(uy) (2, ) = us(£) f (”f) (6.29)

La description classique consiste a assimiler us = u,. et [y = dg5. Ici, il convient d’insister
sur le fait que dans la littérature, la majorité des études utilisent la vitesse au centre
du jet comme définition de u. plutdt que la vitesse convective définie par I'Eq. (6.1). En
réalité, il s’agit de configurations ou le milieu environnant est au repos ou telles que le
domaine est suffisamment grand pour que la vitesse du coflow ne soit pas perturbée. Dans
ces conditions, une transformation Galiléenne permet d’exprimer facilement la vitesse
convective en fonction du maximum. Une étude récente [109] a permis de montrer que
I'utilisation de ces lois, empiriques dans un premier temps, peut étre justifiée de fagon
théorique par une étude basée sur la théorie des groupes de Lie. Les évolutions temporelles

de ces deux fonctions sont illustrées sur la Fig. 6.2.

1.0 —_— 2.6
0.9 | \ : 1 2.4 |
' | 22|

208 | 25

= §Q.O *
207 ¢ — | 2187
5 510 15 20 29 B ]

S06 | =
14|
0.5t 191

o4 1.0 _
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T0.5 To.5

FIGURE 6.2 — Evolution temporelle de la vitesse convective u, (gauche) et de la demi-
épaisseur g5 (droite) normalisées par leurs valeurs initiales.

Dans un premier temps, il est possible d’observer le coeur potentiel du jet. Il s’agit de
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la zone ou les propriétés de I’écoulement restent globalement inchangées par rapport aux
valeur initiales. Au cours du développement du coeur potentiel, les interfaces cisaillées
de part et d’autre du jet se comportent comme un couche de mélange. A la limite du
coeur potentiel, les deux couches de mélange commencent a interagir entre elles. Dans le
cas présent, le coeur potentiel est observé jusqu’a Tos >~ 17. Cette valeur est similaire de
celle obtenue par Bogey & Pineau [9] pour le développement temporel d'un jet rond a
faible nombre de Mach (M = 0.3 et 155 = 16.9). Cette région de coeur potentiel est suivie
d’une zone de forte décroissance de la vitesse, qui correspond a la zone auto-similaire
du jet. Néanmoins, sur la Fig. 6.2, il est possible de remarquer une perturbation de la
vitesse autour de Tp5 = 25. Cette perturbation n’est pas observée dans la littérature.
Deux explications sont possibles : (i) comme discuté par la suite, soit des effets de bord
apparaissent, (ii) soit celle-ci apparait en méme temps que les plus grosses structures
tourbillonnaires. Les échelles caractéristiques de ces structures sont susceptibles d’étre
suffisamment grandes par rapport a la taille du domaine pour perturber I’écoulement

moyen méme a l’issue de I'opération de moyennage.

2.0 .
1.5}
S &l
1.0 =
= =
0.5}
‘?"...:‘f!‘!‘ ..........

0.0 : : : : :
-6 -4 =2 0 2 4 6 —6
502/58.5

FIGURE 6.3 — Gauche : profils de vitesse moyenne (u;) normalisés par les valeurs initiales.
Droite : profils normalisés basés sur 'auto-similitude. Neuf profils équi-répartis entre tg5 =
18 et 34.

L’auto similarité est vérifiée a ’aide des profils moyens de vitesse comme illustré sur
la Fig. 6.3. Tous les profils de vitesse moyenne (u;) sont choisis apres le coeur potentiel.
En utilisant un adimensionnement identique pour ces quatre profils, en 'occurrence les
valeurs initiales de la demi-épaisseur pour la direction spatiale x5 et de la vitesse convective
pour la vitesse moyenne, de fortes différences sont observées. En revanche, en utilisant ..
et o5 dans la décomposition de 'Eq. (6.29), il est possible d’observer que tous les profils
collapsent vers la méme fonction en forme de cloche. Cependant, quelques différences
peuvent étre observées au niveau de la base des profils. Ce résultat peut s’expliquer par

la présence de la perturbation observée autour de Tyo5 = 25. Ainsi, dans ce qui suit, ces
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deux valeurs To5 = 18 et Tg5 = 25 peuvent étre utilisés comme les limites du régime

d’auto-similitude dans le cas considéré dans cette section.

La Figure 6.4 montre une reconstruction du développement spatial du jet plan. Pour
ce faire, le déplacement de la fenétre temporelle est utilisé. En notant z; . la position de
la fenétre temporelle et en supposant que celle-ci se déplace a la vitesse de convection ..,

il est possible d’écrire :
da;l,c

= ul(t) (6.30)

Il vient,
t
r1(t) = / ue(r)dr . (6.31)
0

Ici, pour des questions de simplicité z;.(t = 0) = 0. Comme pour la Fig. 6.3, deux
normalisations sont choisies : la valeur initiale de la vitesse convective (en haut) et la
vitesse convective utilisée comme caractéristique de similitude (en bas). Pour faciliter les
comparaisons, les instants délimitant les zones identifiées précédemment sont indiquées
dans la partie supérieure de la figure. Cette visualisation permet d’identifier la forme du
cone correspondant au coeur potentiel jusqu’a environ z; . = 40, soit To5 < 20. Cependant,
une limite de la simulation est mise en évidence : pour les niveaux de développement les
plus avancés du jet, il y a interaction avec les conditions limites du domaine. De ce
fait, le jet ne se développe plus librement et la partie correspondante au coflow disparait
entierement. Ceci est visible en particulier sur I'image du bas : a partir de x; . > 60, soit
pour To5 > 30, iso-contour correspondant a la vitesse du coflow disparait. Ce résultat
indique que I’écoulement central a déja atteint les limites du domaine de calcul bords
de sorte que les effets de bord perturbent déja 1’écoulement moyen. Ceci peut indiquer
effectivement que la valeur Tgo5 = 25 est une limite a retenir pour 1’étude de l'auto-

similitude.

Méme si I'auto-similitude n’est plus observée dans les états tres développés du jet,
I’analyse de I’écoulement demeure possible. En particulier, ’état le plus développé, ou la
dynamique du jet s’estompe, est susceptible de présenter un comportement de plus en

plus proche de la turbulence isotrope, comme discuté ci-dessous.

En ce qui concerne ’évolution des fonctions utilisées pour la similitude wu.(t) et dg5(t),
il est possible de remarquer qu’elles ont des tendances similaires. Dans le cadre du déve-
loppement spatial d'un jet plan, il existe une relation de proportionnalité entre le carré de
la vitesse convective et I'inverse de la demi-épaisseur (voir, par exemple, la référence [49]).
En revanche, pour un développement temporel, I’évolution de la vitesse convective est
inversement proportionnelle a I’évolution de la demi-épaisseur [109]. La Figure 6.5 permet
de vérifier ce comportement. Ici, 'inverse de la vitesse convective est tracée en fonction

de la demi-épaisseur. Une courbe de tendance linéaire permet de montrer que tant que
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FIGURE 6.4 — Iso-contours de vitesse moyenne (u;) normalisée en fonction des positions
spatiales x; . et xo. En haut : normalisation par u.o. En bas : normalisation par u.. En
trait plein : les profils correspondants aux abscisses marquées par les lignes pointillées.
Pour indication, les instants correspondant a tp5 = 20 et 35 sont indiqués en haut de la
figure.

80.5/00 5 < 2.2, la relation suivante est vérifiée :

Ueo ., %05 (6.32)
Ue 58.5
Cette relation reste valide au-dela du régime auto-similaire. Cependant, 1’évolution de la
demi-épaisseur est limitée par la taille du domaine et elle est susceptible d’étre affectée
par les perturbations provenant des conditions limites, ce qui peut expliquer ’écart a la
tendance linéaire.

La Figure 6.6 montre I’évolution des structures identifiées avec le critere-@) a différents
instants. Au début de la simulation, la présence du bruit blanc considéré initialement pour
assurer le déclenchement des instabilités de Kelvin-Helmholtz ne permet pas d’identifier
des structures.

Au fur et a mesure que le jet plan se développe, et en particulier au temps T95 = 15,

il est possible d’identifier des grandes structures. Ce comportement est décrit dans la
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FIGURE 6.5 — Inverse de la vitesse convective u. en fonction de la demi-épaisseur g 5. En
trait haché : régression linéaire correspondante jusqu’a dg5/05 s = 2.2 (Tg5 = 50).

référence [66].

Il convient de noter que deux séries de rouleaux apparaissent : une série au niveau
supérieur et une série au niveau inférieur du jet. Dans un premier temps, celles-ci se déve-
loppent indépendamment I'une de lautre. A partir du temps Ty 5 = 20, ce qui correspond
a la fin du cceur potentiel, les rouleaux aux niveaux supérieur et inférieur commencent a
interagir. Comme discuté précédemment, il s’agit du début du régime d’auto-similitude.
De plus, des tourbillons en forme “d’épingle” [4] se développent. Ils traduisent la tri-
dimensionnalité de I’écoulement. Comme expliqué par Lesieur [67], ce type de tourbillons
sont formés a la surface des grandes structures et correspondent a des zones ol une par-
tie de I’écoulement n’arrive pas a compléter “le tour” du rouleau longitudinal. Ainsi, la
vitesse s’annule et change de sens, dessinant une trajectoire en forme de “U”. Ce phéno-
meéne prenant place de fagon a priori asymétrique dans le domaine, il peut engendrer des
disparités dans le profil de vitesse moyenne. Ceci peut induire des dissymétries de part et
d’autre du jet, et donc, étre a l'origine des fluctuations observées dans I’évolution de la
vitesse convective et de la demi-épaisseur. Finalement, lorsque les plus grandes structures
“collapsent” (Tos > 45), la forme des tourbillons devient de plus en plus chaotique et
I’écoulement ressemble davantage a celui observé dans le cas d’une turbulence homogene

isotrope.

Les mémes résultats sont visibles sur la Fig. 6.7 en utilisant le critere-Ay. Cependant,
comme mentionné précédemment, ce critere étant plus restrictif, les tourbillons en forme
“d’épingle” apparaissent plus rapidement.

La Figure 6.8 montre 1'évolution de I'épaisseur de vorticité normalisée d,,/d,, ¢ en fonc-
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Tos = 20 Tos = 25

FIGURE 6.6 — Tourbillons identifiés a 'aide du critére-Q pour la configuration I-LeU.
Iso-contour correspondant & Q/@Qmax = 0.001 (environ 0.01 x Au/dgs).
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FIGURE 6.7 — Tourbillons identifiés a I'aide du critere-Ay pour la configuration I-LeU.
Iso-contour correspondant & Aa/Ag max = 0.001

tion du temps normalisé T, = tAU/J, 0. Pour rappel, une épaisseur de vorticité peut
étre associée a chacune des parties, supérieure et inférieure, du jet. Tant que les profils
de vitesse moyenne sont symétriques, les deux valeurs sont identiques. Cependant, au fur
et a mesure que le jet se développe et que des dissymétries apparaissent, les évolutions

des deux valeurs peuvent différer. Afin de présenter les résultats les plus pertinents, seuls
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les temps correspondants au coeur potentiel sont présentés. Entre 1, = 0 et T, = 70,

FIGURE 6.8 — Evolution temporelle de I’épaisseur de vorticité normalisée. + : partie su-
périeure de la couche de mélange; o : partie inférieure. Trait plein : moyenne des deux
évolutions. Pointillé : évolution linéarisée.

I’épaisseur de vorticité suit 1’évolution classique d'une couche de mélange temporelle, et
ce, aussi bien dans la partie inférieure que dans la partie supérieure : les deux courbes

sont superposées.

Finalement, il convient de remarquer que I’évolution de I’épaisseur de vorticité atteint
un régime d’auto-similitude. En effet, il est possible de linéariser I’évolution de 1’épaisseur
de vorticité. Dans la littérature, pour les couches de mélange temporelles, la pente est

évaluée a partir du taux de croissance normalisé

1 do,

Dans le régime d’auto-similitude, d,, = 0.065. Pour faciliter la comparaison avec les couches
de mélange spatiales, il est possible de calculer le taux de croissance de la couche de
mélange spatiale équivalente d;, ,. Ce dernier est déterminé par la relation suivante :
1do, Uy +Usdd,
;x:——:g— . (6.34)
’ n dﬂ?l U1 — U2 dfﬁl
Ici, n = Uy — Uy /(U1 +Us) = AU/(2U,) est le taux de croissance d'une couche de mélange
spatiale. En admettant que, dans le régime ot le coeur potentiel se maintient, les variations

de la vitesse de convection sont suffisamment faibles et que la fenétre temporelle se déplace
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Référence Type 0Lz

Spencer & Jones [114] Exp. 0.160
Wyngnanski & Fiedler [136] Exp. 0.190
Stanley & Sarkar [115] DNS-2D  0.143
Martinez [77] DNS-2D  0.166
Bogey [8] DNS-2D  0.180
Rogers & Moser [107] DNS-3D  0.130
Bell & Mehta [3] DNS-3D  0.163
I-LeU DNS-3D 0.130

TABLE 6.3 — Taux de croissance normalisés pour différentes couches de mélange incom-
pressibles.

a la vitesse de convection U, = (U; + Us)/2, il vient :

1do 1 dt do 2 do, ~
/ — w — T = R = 26 . .
“e T da ndxy dt AU dt “ <6 35)

Avec cette définition, il est possible de comparer nos résultats obtenus avec ceux obte-
nus dans la littérature pour des couches de mélange incompressibles. Ces valeurs sont
récapitulées dans le Tableau 6.3. Au vu de ces résultats, il est intéressant de remarquer
que, dans le coeur potentiel, le taux de croissance de la couche de mélange associée a
chacun des cotés du jet plan est proche de ceux obtenus pour des couches de mélange

bidimensionnelles classiques.

6.4.2 Reégime turbulent plus développé

Pour vérifier le dimensionnement du domaine, I’évaluation de la corrélation en deux
points permet de déterminer les échelles caractéristiques de la turbulence dans le régime
ou ’écoulement se rapproche progressivement d’un écoulement homogene (ty5 > 120). 11
s’agit de vérifier que les dimensions du domaine suivant la direction principale et suivant la
direction de la profondeur sont suffisamment grandes pour capturer I’échelle intégrale de la
turbulence. Celle-ci est déterminée a partir de la procédure indiquée dans la référence [86].
De plus, I’échelle de Taylor peut étre déterminée en utilisant la procédure décrite dans la
référence [97]. Ces deux procédures sont détaillées par la suite. A partir de la connaissance
de ces échelles et des propriétés de 1’écoulement, il est possible d’estimer 1’échelle de
Kolmogorov, et donc, de quantifier le niveau et la qualité de résolution de la simulation.

Les corrélations en deux points d'une quantité ¢ selon les direction x; et x3 s’expriment
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de la maniére suivante :

<§0/(ZL'1, T, T3, t)gpl(xl + Al’lu T, T3, t))

2
Prms

Rl,cp(Axla T2, t) =

6.36)
/ t / A t (
R37¢(x27Ax37t) — <90 (I1,$2,$3> )90 (2$1,x2,x3 + Azs, )) |
SDI'H'IS
ou la moyenne quadratique (rms-root mean square) s’écrit :
2 , o
Sprms - <S0 (l‘l7$27$37t>@ (x1,$2,$37t)> — <(p > . (637)

La Figure 6.9 montre les corrélations en deux points des composantes du champ de vitesse.
A partir d’un point de contréle xg, la corrélation devrait s’annuler lorsque la corrélation
est évaluée suffisamment loin de ce point. Pour un domaine fini, il s’agit de vérifier que
la corrélation est suffisamment faible pour les points éloignés appartenant au domaine de
calcul. Compte tenu de la périodicité du domaine, cette condition se traduit par I’évalua-
tion des fonctions de corrélation jusqu’a la moitié du domaine dans la direction considérée.
Etant donné la nature de la configuration étudiée, cinq points de contrdle selon la direction
2o sont choisis : le milieu du domaine, qui correspond au plan de symétrie ; les ordonnées
correspondant aux gradients maximaux du profil de vitesse, donc les parties cisaillés ; et
deux points pres des bords, un de chaque c6té du domaine. Les résultats obtenus sont
conformes aux corrélations présentées dans la littérature [119, 97]. En effet, une décrois-
sance parabolique est présente proche de I'origine et toutes les corrélations s’annulent ou
tendent vers zéro.

A partir des corrélations obtenues, il est possible de déterminer les échelles intégrales
de la turbulence [97] suivant les directions longitudinale et de la profondeur en utilisant
les relations suivantes :

Ly/2
LT71 = / leuld(Axl)
0 (6.38)

L3/2
LT,3 = /() R37uld(AQ?3)

Afin de vérifier que le domaine est correctement dimensionné, la longueur intégrale doit
étre petite par rapport a la longueur du domaine. Les valeurs calculées sont reportées
dans le Tableau 6.4 (ligne R;,,). Il convient de noter que la dernicre ligne du tableau
(notée €) correspond aux mémes rapports calculés avec une méthode basée sur le taux
de dissipation de la turbulence ¢, détaillée par la suite. Concernant le dimensionnement
du domaine, les rapports calculés sont satisfaisants et respectent le critere Ly,;/L; < 0.1
habituellement retenu dans la littérature [26, 74, 88, 89]. De plus, le rapport de I’échelle
de longueur intégrale selon la direction longitudinale par rapport a la direction transverse
Lr1/Lrs est proche de 2, i.e. la valeur attendue pour ce type de configuration [97].

Une dimension caractéristique intéressante a étudier est la micro-échelle de Taylor Ar.
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FI1GURE 6.9 — Corrélations en deux points des composantes du champ de vitesse moyen-
nées. Trait plein : milieu du domaine. o : couche de mélange. [1 : voisinage du bord du
domaine. Symboles creux : partie supérieure. Symboles pleins : partie inférieure.

Lry Lry  Lrg
Lrs L, L
Ri, 1.76 0.132 0.149
€ 170 0.078 0.092

TABLE 6.4 — Comparaison des grandes échelles de la turbulence déterminées a partir du
comportement aux grandes et aux petites échelles par rapport aux dimensions du domaine.
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)\T,l /\T,l )\T73 )\T,l /\T,3
)\T,S L1 Lg A[E AZL’
R;,, 135 0.056 0.083 314 232
€ 1.24 0.031 0.050 174 13.9

TABLE 6.5 — Comparaison des micro-échelles de Taylor déterminées a partir du compor-
tement aux grandes et aux petites échelles par rapport aux dimensions du domaine.

Cette échelle est une échelle intermédiaire de la turbulence qui se situe entre 1’échelle inté-
grale et I'échelle de Kolmogorov. Elle peut étre déterminée a partir de la procédure décrite
dans la référence [97]. Cette procédure consiste a tracer la parabole osculatrice aux diffé-
rentes courbes tracées. Les micro-échelles de Taylor Ar selon les directions longitudinale

et transverse sont définies comme :

1 Y —-1/2
Arz = (—29 (r= 0)) ;

(6.39)

ou f = Ry, et g = Rs,, & x5 et t fixés. Dans cette expression, la notation ” désigne la
dérivée seconde par rapport a r, la distance entre les deux points. Il peut étre montré,
avec des considérations géométriques, que la parabole osculatrice p définie par rapport a

la courbe f s’écrit :

7,2

1
— 1 el 2 — 1 o
p(r) * 2f O Ata

(6.40)

Au vu de cette expression, il est clair que la parabole ainsi définie croise I’axe des abscisses
pour 7 = Ar;, ce qui permet la détermination de I'échelle de Taylor. Selon la direction
transverse, un raisonnement similaire peut étre utilisé. Il convient de remarquer que dans
la configuration considérée, les échelles de Taylor vérifient [97] @ Aps = Ari/ V2. La
Fig. 6.10 illustre le comportement des paraboles osculatrices qui permettent de déterminer
les différentes échelles de Taylor. Par exemple, une valeur Ar;/L; ~ 0.06 est obtenue

lorsque la parabole osculatrice a la courbe R, ,, croise I'axe des abscisses.

De méme que pour la longueur intégrale, les comparaisons des échelles de Taylor
sont reportées sur le Tableau 6.5. Comme attendu, les micro-échelles de Taylor sont plus
petites que les longueurs intégrales. De plus, le rapport Az /Ars des échelles de Taylor
selon la direction longitudinale par rapport a la direction transverse est proche de la valeur
théorique v/2.

Finalement, le nombre de Reynolds basé sur 1’échelle intégrale de la turbulence est

défini comme :
KYV2Ly k2
Rer, = = —

(6.41)

v v
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FIGURE 6.10 — Utilisation des paraboles osculatrices (pointillé) sur les profils de corrélation
en deux points (trait plein) prise a partir du point z5/dg5 = 1.
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Mei Mkl ks Tkl Tk

Nk.3 L1 Lg Ax Az
R;,, 119 0.007 0.011 3.65 3.07
€ 1.06 0.003 0.007 1.94 1.83

TABLE 6.6 — Comparaison des échelles de Kolmogorov déterminées a partir du compor-
tement aux grandes et aux petites échelles par rapport aux dimensions du domaine.

En considérant une approximation isotropique de la turbulence, il est possible d’établir

une relation entre les plus petites et les grandes échelles de la turbulence comme suit :

)\T/LT =10 ReZi/Q
/Lt = Re?/* (6.42)
A = V1002 LY

ou 1y est 'échelle de Kolmogorov. La derniere équation ci-dessus permet de la déterminer
a partir des échelles intégrale et de Taylor déterminées préalablement avec les méthodes
présentées ci-dessus. Pour s’assurer du bon niveau de résolution des simulations réalisées,
il faut vérifier que le pas de discrétisation spatial Az soit de 'ordre de I’échelle de Kolmo-
gorov. Il n’est pas nécessaire que le rapport 7, /Az soit strictement supérieur a 1'unité [82].
Les échelles de Kolmogorov calculées a partir du comportement aux grandes échelles sont
reportées dans le Tableau 6.6. Les estimations correspondantes nous confortent dans 'idée
que la résolution est suffisante puisque qu’il y a au moins un facteur trois entre le pas
de discrétisation et 1’échelle de Kolmogorov. Du point de vue de l'isotropie aux petites
échelles, il est intéressant de remarquer que le rapport 7 1/m 3 est proche de 'unité.
Ces mémes échelles peuvent étre estimées a partir du comportement aux petites
échelles, soit, a partir de ’énergie cinétique turbulente (k) et du taux de dissipation

de la turbulence (¢). Ces relations s’écrivent [117, 67]

g 1/4 (6.43)
Nk = 7<y>

(e) '

Il vient, en utilisant la relation de “scaling” de 1'Eq. (6.42), un nouveau jeu de valeurs

récapitulées dans les Tableaux 6.4, 6.5 et 6.6 (ligne £). Les mémes observations que

celles concernant les longueurs estimées a partir des grandes échelles peuvent étre faites

a quelques nuances pres :

— les longueurs calculées a partir du comportement aux petites échelles sont globale-

ment plus petites;
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— les valeurs “théoriques” des rapports entre échelles intégrales et échelles de Taylor

sont légerement moins respectés ;

— le rapport des échelles de Kolmogorov est presque unitaire.

Il convient de préciser que, dans la configuration étudiée, les valeurs obtenues avec
les relations basées sur les grandes échelles sont préconisées. En effet, 1’écoulement pré-
sente une anisotropie intrinseque. De ce fait, I'estimation des petites échelles peut ne
pas étre aussi précise que l'estimation des grandes échelles pour lesquelles ’écoulement
est proprement résolu. Il est néanmoins rassurant de montrer que les deux jeux de va-
leurs permettent de confirmer que le dimensionnement du domaine est suffisamment large
pour contenir les grandes échelles et que le maillage est suffisamment petit pour captu-
rer 1’échelle de Kolmogorov pour la configuration I-LeU. En revanche, toutes les autres
configurations considérées rajoutent des degrés de complexité supplémentaires (évapora-
tion, chimie, diffusivité variable...) par rapport a cette configuration de base. Il est donc
attendu que les échelles de la turbulence soient modifiées. Ceci impliquerait, pour chaque
calcul, une évaluation/correction des échelles a posteriori. Les ressources disponibles ne
permettent pas de procéder a une évaluation aussi précise pour chacun des phénomenes.
Ceci ne remet pas en question l'intérét des simulations réalisées, étant donné que le but
consiste plutot a évaluer les phénomenes instationnaires d’évaporation, inflammation et

éventuel établissement d’une flamme.

La Figure 6.11 montre les profils de vitesse rms déduits du tenseur de contraintes de

Reynolds R;;. Les composantes du tenseur sont calculées a partir de la relation suivante :

(p) Rij = <pu;’u;-’> (6.44)

Les résultats obtenus corroborent le fait que la dynamique du jet s’est atténuée : les
composantes du tenseur de Reynolds ne présentent pas de comportement “en forme de

cloche” tel que celui décrit dans la littérature (voir, par exemple, référence [109]).

La Figure 6.12 montre les différents termes de 1’équation de transport de 1’énergie

cinétique turbulente
D {p) k

Dt

Dans cette équation, P est le terme de production ; €, le terme de dissipation ; T, le terme

=(p)(P—e)—T+H+X. (6.45)

de transport ; I1, le terme de pression-dilatation; et X, le terme de flux massique. Cette

relation est obtenue a partir de ’équation de transport du tenseur de Reynolds

D <P> R;;
Dt

OT;j
= (p) (Pij — &) — &nj + iy + 25, (6.46)

en contractant les indices, soit k = R;;/2.
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FIGURE 6.11 — Profils de vitesse rms déduits du tenseur de contraintes de Reynolds
normalisés par AU.

Le terme de production s’écrit :

9 <uj>f 9 <uz>f
Pz'j = — (Ril prs —+ le 921 ) ; (6.47)
le terme de dissipation,
1 9 <uj>f 9 <Uz>f
= — (T " ; 4
Eij <p> <Tzl 856[ + T]l axl > ’ (6 8)

le terme de transport par les fluctuations de vitesse et pression ainsi que par les effets
visqueux,
Tijo = (pujufu) + puidy + p'udy — (Tl + wf)) (6.49)

ol d;; et le symbole de Kronecker; le terme de pression dilatation,

NG TAN
;= <p (axj + ﬁxi>> : (6.50)
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et, finalement, le terme de flux massique s’écrit

Sy = () <a§;i> - 882?) + (ul) <8§Z> ~ aai;]?) . (6.51)

Il convient de souligner que ce dernier terme —dans le cas particulier présenté dans cette
section— est nul car il n’y a pas de flux massique étant donné que la phase gazeuse est

homogene en composition.

0.020

0.015}
0.010
0.005 |
0.000 |
—0.005

—0.010

—0.015 - - . . ‘
-3 -2 -1 0 1 2 3

FIGURE 6.12 — Termes de I’équation de transport de I’énergie cinétique turbulente normali-
sés par pgAU® /8y 5. + : Production. x : Dissipation. * : Transport. [J : Pression-dilatation.

Les résultats présentés dans la Fig. 6.12 montrent que méme si la dynamique du jet
n’est plus présente, les mécanismes qui conduisent a I’homogénéisation de 1I’écoulement
possedent I'empreinte du cisaillement. En ce qui concerne les deux termes prépondérants :
la production et le transport, la présence de deux pics pour le terme de production s’ex-
plique facilement par la présence des zones cisaillées de part et d’autre du jet. Comme
pour d’autres écoulements cisaillés (par exemple, dans la référence [76]), les contributions
de production et de transport sont presque complémentaires I'une de 'autre. Le terme
de dissipation a un comportement classique : il est maximal au milieu du domaine, ou
les fluctuations de vitesses sont concentrées. Le terme de pression-dilatation présente trop
d’oscillations pour étre analysé.

L’homogénéité s’illustre davantage dans le comportement a petites échelles. En effet,
dans I’état de développement atteint, la topologie de I’écoulement est voisine de celle d'une
configuration de THI. Ce comportement est observé a travers le diagramme (@, R) montré
sur la Fig. 6.13. Le comportement en forme de larme inversée (ou de poire) caractéristique
d’une turbulence homogene isotrope incompressible [87, 35] est observé. Cette propriété

est partagée par différents écoulements turbulents méme en présence de cisaillement [121].
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FIGURE 6.13 — PDF jointe de I'invariant () en fonction de R normalisés par la norme
de la vorticité. La différence entre le niveau de chaque iso-contour est d’une décade. Les
exposant des décades sont, de I'extérieur vers l'intérieur : —2, —1 et 0.

6.5 Influence de la phase dispersée

Afin d’étudier I'influence de ’évaporation sur ’écoulement, quatre configurations se-
ront comparées dans cette section. Il s’agit des cas I-LeU-EV, I-LeU-PEV et I-LeU-NEV
en plus du cas I-LeU. La configuration I-LeU-NEV est un cas ou l’évaporation des gouttes
n’est pas activée. Ceci est équivalent a retirer le couplage énergétique et massique entre
la phase Lagrangienne et la phase Eulérienne. Cependant, le couplage de la quantité de
mouvement est maintenu. De ce fait, ce cas peut étre rapproché de la configuration propo-
sée dans les références [30, 31] qui concerne 1’évolution de couches de mélange en présence
de particules. La configuration I-LeU-PEV correspond au cas limite ou 1’évaporation a
lieu instantanément. Il est attendu que les variations de masse volumique et de tempé-
rature, et donc des coefficients de transport, impactent le développement de la couche
de mélange. Finalement, la configuration I-LeU-EV met en jeu le temps caractéristique
d’évaporation des gouttes. Des différences supplémentaires sont susceptibles d’apparaitre
par rapport aux autres configurations notamment via l’effet de la ségrégation préféren-
tielle et la rétroaction des gouttes sur 1’écoulement (“two-way coupling”). Pour rappel,
pour des questions de résolution et de ressources disponibles, toutes les simulations ne
sont pas poursuivies systématiquement jusqu’a l'obtention de I’état d’homogénéité voire

de I'état d’auto-similitude.
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6.5.1 Coeur potentiel

La Figure 6.14 montre 1’évolution temporelle de la vitesse convective et de la demi-
épaisseur dans le coeur potentiel et dans la phase de transition des quatre cas retenus

dans cette section. L’impact de la phase dispersée sur le développement du jet est non

négligeable.
1.0 A
_09] ’
P
20.8 |
r —— I-LeU
S - - - I-LeU-NEV
0.7 1 1
- = I‘LGU‘PEV 11 |
----- I-LeU-EV
0.6 : : ‘ : 1.0
0 5 10 15 20 25 0

To.s

FI1GURE 6.14 — Comparaison de 1’évolution temporelle dans le coeur potentiel de la vitesse
convective normalisée (gauche) et de la demi-épaisseur normalisée (droite) des quatre cas
inertes sans diffusion différentielle.

Comme attendu, le cas I-LeU-EV est celui qui présente le plus de différences avec les
autres cas. En particulier, il est possible de remarquer une forte décroissance de la vitesse
convective jusqu’a environ Tgs = 5 suivie d'un palier a partir d’environ t95 = 8. Ce
comportement peut s’expliquer par le terme d’évaporation. En effet, I'équation moyenne

de conservation de la masse s’écrit :

M — <dp> _ 9 (puz)

T Oy (6.52)

compte tenu que les directions x; et x3 sont homogenes. Au début de la simulation, la
majorité des gouttelettes sont concentrées dans la partie centrale du jet. Deés les pre-
miers instants, ’évaporation prend place. Celle-ci est d’autant plus intense que la fraction
massique d’oxygene dans la phase gazeuse est faible et que la quantité de liquide est im-
portante. De ce fait, le terme de couplage de I'Eq. (6.52) contribue a augmenter la masse
volumique au centre du jet comme montré sur la Fig. 6.15.

Comme discuté ci-dessous, le terme d’évaporation contribue de fagon positive au bilan
de quantité de mouvement. Cependant, étant donné que la masse volumique au centre
du jet augmente, la conservation de la quantité de mouvement peut se traduire par une

diminution globale de la vitesse au centre du jet comme observé sur les Figs. 6.14 et 6.15.
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FIGURE 6.15 — Gauche : évolution temporelle de la masse volumique normalisée par la
masse volumique py de référence. Droite : profils de vitesse moyenne a 'instant 15 = 10.

A Tinstant 15 = 10, le domaine contient encore 45% des gouttes initialement présentes.
Cependant, 99% de la masse déposée dans la phase dispersée est déja évaporée, ce qui
explique que les variations de masse volumique au centre du jet se stabilisent. A titre
de comparaison, a l'instant tp; = 12, l'intégralité des gouttes est évaporée. En ce qui
concerne 1’évolution de la demi-épaisseur du cas avec évaporation, deux phénomenes sont
visibles. D’une part, les différents termes de I’équation de conservation de la quantité de
mouvement contribuent davantage a ’élargissement du profil dans le cas présent. D’autre
part, la vitesse convective diminue, ce qui impose une condition de recherche de la demi-

hauteur plus basse comparée aux autres cas.

L’équation de transport de la quantité de mouvement moyenne s’écrit :

0lp) (w) | 9{p) (ui) (uy) _ _ Op)  O(wyy) _ Olpuitsj) — (p) (wi) (uy)

ot al‘j 8@ 81:]- 8xj

0 (pus) gt (p) (ui) n <dpui> (6.53)

soit, pour la vitesse longitudinale :

9 (p) (w1) N d(p) (ur) (uz) 9 (ti2) 0 {puruz) — (p) {w1) (uz)

ot 0xo 0xs Oy

9 {pw) a—t<p> () | (dpur) (6.54)

Les différents termes du second membre de 1'Eq. (6.54) sont, dans 'ordre, le terme lié
aux contraintes visqueuses, le terme lié aux fluctuations de vitesse, le terme de variation
temporelle et le terme de couplage Eulérien-Lagrangien. Ce dernier est composé de deux
contributions : un terme de trainée des gouttes et un terme d’apport de quantité de

mouvement lié a I’évaporation. Naturellement, en fonction des configurations certains
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termes sont nuls.
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FIGURE 6.16 — Termes de I’équation de bilan de la vitesse longitudinale moyenne norma-
lisés par pgAU? /85 a 'instant Tp5 = 10. En haut a gauche : I-LeU. En haut a droite :
I-LeU-NEV. En bas a gauche : I-LeU-PEV. En bas a droite : I-LeU-EV. + : Contraintes
visqueuses. * : Fluctuations de vitesse. ¢ : Fluctuations temporelles. o : Couplage Eulérien-
Lagrangien.

La Figure 6.16 montre la contribution de chacun de ces termes a l'instant choisi de
la phase de transition ty5 = 10. Le bilan de quantité de mouvement correspondant est
fourni sur la Fig. 6.17. Etant donné que pendant la phase de maintient du coeur potentiel
les instabilités ne se sont pas encore développées, le terme lié aux contraintes visqueuses
est le terme prépondérant dans la plupart des cas. Il est possible de remarquer que les
cas purement gazeux ont des comportements similaires. Les différences les plus marquées,
en comparaison avec les cas diphasiques, se situent au niveau de l'interface cisaillée du
jet, soit autour de z5/dy5 = £1. Ces différences peuvent étre dues aux variations de
masse volumique dans le cas pré-évaporé. En ce qui concerne le cas avec des gouttelettes
sans évaporation, le terme lié a la trainée des gouttes est non négligeable. Pour rappel,
dans ce cas le nombre de Stokes reste globalement inchangé tel que St > 1. Méme si la

vitesse entre la phase Eulérienne et chacune des gouttes est nulle initialement, cette valeur
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du nombre de Stokes, grande devant 1'unité, indique qu’en cas de fortes fluctuations de
I’écoulement, la vitesse des gouttelettes ne pourra pas s’adapter rapidement a celles-ci.
Le terme de trainée est presque nul au centre du jet car 'écart de vitesse entre les deux
phases demeure négligeable au centre du jet compte tenu du niveau de développement
atteint. En revanche, au fur et & mesure que ’écart de vitesse augmente, la trainée des
gouttes devient plus importante. Cette contribution positive qui a lieu majoritairement
tant que |z4/d05| < 1 indique que la présence des gouttes contribue a maintenir le gradient
de vitesse a la traversée du jet dans le cas présent. Cette observation rejoint la discussion
établie dans les références [70, 31] soit dans le cadre de I’évolution d’une couche de mélange
en présence d'une phase dispersée, les particules de grande taille, soit grands nombres de
Stokes, prélevent 1’énergie cinétique de la couche de mélange. Ce processus contribue a la
stabilisation de la couche de mélange. A contrario, les particules de petite taille favorisent

la déstabilisation de la couche de mélange et contribuent au mélange.
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FIGURE 6.17 — Bilan de I’équation de conservation de la quantité de mouvement longitu-
dinale normalisé par pg AU? /8y 5 a I'instant ty5 = 10 (gauche) sur 'intégralité du domaine
et (droite) sur I'intervalle [0, 2]. Nomenclature identique a celle de la Fig. 6.14.

Comme indiqué précédemment, le cas I-LeU-EV possede une dynamique différente. En
effet, méme si le terme de couplage entre les deux phases reste négligeable étant donné que
la quasi totalité de la masse des gouttes est évaporée, leur effet sur I’écoulement persiste.
Celui-ci se traduit par des variations localisées de vitesse et de masse volumique, ce qui
induit une forte augmentation du terme lié aux fluctuations. De plus, il convient de noter
que, méme dans le coeur potentiel, le bilan de quantité de mouvement est dissymétrique.

Pour illustrer le comportement des gouttes, la Fig. 6.18 reporte les PDF du nombres
de Stokes (défini par I'Eq. (6.9)) des deux cas comportant la phase dispersée a l'instant
To5 = 10. En ce qui concerne le cas I-LeU-NEV, la PDF se décline sous la forme dun pic

de Dirac : les variations du nombre de Stokes sont négligeables aux échelles considérées.
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En revanche, étant donné que la masse évaporée des gouttes est conséquente, le temps de
relaxation cinétique des gouttes Ty, diminue considérablement dans le cas I-LeU-EV. Ceci
se traduit par une forte diminution du nombre de Stokes. En particulier, la majorité des
gouttes se situe dans une zone telle que St < 1. Autrement dit, les gouttes ont tendance

a suivre les lignes de courant.
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FIGURE 6.18 — PDF du nombre de Stokes a l'instant tg5 = 10 des cas. Le pic de Dirac :
cas I-LeU-NEV. En pointillé : cas I-LeU-EV.

Pour caractériser la répartition des gouttes dans 1’écoulement, la distance moyenne
entre les gouttes 9, est étudiée. Comme discuté dans le prochain chapitre, cette distance
peut étre utilisée pour construire le nombre de séparation de spray Sp. Cependant, en
absence de flamme, le rapport 9, /dg 5 est analysé. Ce rapport peut étre assimilé au nombre
de Knudsen Kn tel que défini dans la référence [63], soit le rapport entre la distance
moyenne entre les gouttes et une dimension caractéristique de 1’écoulement. Il convient
de remarquer que la définition la plus répandue du nombre de Knudsen concerne le libre
parcours moyen des particules (voir, par exemple, référence [45]). L’interaction entre les
particules n’étant pas prise en compte dans les simulations réalisées (la fraction volumique
de liquide mise en jeu reste faible), la définition retenue semble la plus adaptée. La Fig. 6.19
montre la PDF du nombre de Knudsen des deux cas avec gouttelettes a 'instant 195 = 10.
En comparaison avec 1’état initial de la distribution des gouttes, le nombre de Knudsen
reste majoritairement inchangé pour le cas I-LeU-NEV, ce qui indique que les gouttes sont
globalement réparties de la méme maniere qu’au début de la simulation. Néanmoins, en
ce qui concerne le cas I-LeU-EV la distance moyenne entre les gouttes peut augmenter
significativement, et ce jusqu’a atteindre environ la moitié de la demi-épaisseur. En effet,

a ce stade certaines gouttes sont déja évaporées, ce qui augmente le taux de dilution des
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gouttes. De plus, comme montré par les variations du nombre de Stokes, il est possible que
certaines gouttes soient projetées par I’écoulement lorsque les structures tourbillonnaires

se forment.

= -+ I-LeU-NEV
I-LeU-EV

0.4 0.6 0.8 1.0
Kn

FIGURE 6.19 — PDF du nombre de Knudsen a l'instant Tp5 = 10 des cas I-LeU-NEV
et I-LeU-EV. Le trait plein correspond au a la PDF du nombre de Knudsen a l'instant
To.s = 0.

A ce stade de développement, les grandes structures tourbillonnaires commencent & se
former comme observé sur la Fig. 6.20. Les caractéristiques de ces structures sont similaires
dans les quatre cas. Cependant, il est possible d’observer des comportements différents
qui mettent en évidence I'impact de la phase dispersée : (i) les cas I-LeU et I-LeU-PEV
sont similaires malgré des structures légérement plus importantes dans le premier cas; (ii)
dans le cas I-LeU-NEV, les grandes structures sont nettement moins importantes et des
micro-perturbations se forment au voisinage des gouttes; et (iii) dans le cas I-LeU-EV,
des micro-perturbations sont présentes a plusieurs niveaux dans le jet.

Dans les deux configurations avec évaporation, I-LeU-PEV et I-LeU-EV, le mélange
moléculaire entre les vapeurs d’oxydant et le combustible peut se développer. Etant donné
que, dans les cas considérés dans cette section, la diffusivité est supposée identique pour
toutes les especes chimiques, les deux définitions de la fraction de mélange retenues dans
cette étude sont équivalentes. De ce fait, seuls les résultats obtenus avec la fraction de
mélange de Bilger £ donnée par 'Eq. (6.27) seront présentés. La Fig. 6.21 montre les PDF
jointes de la fraction massique de méthane Yoy, en fonction de la fraction de mélange.
Comme attendu, la PDF jointe se présente sous la forme d’une droite : le mélange est
caractérisé de fagcon univoque par le biais de la connaissance de la fraction de mélange.

Le méme comportement —non présenté par souci de concision— est obtenu pour la fraction
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F1GURE 6.20 — Tourbillons identifiés a ’aide du critere-@). Iso-contour correspondant a
Q/Qmax = 0.01 & l'instant To5 = 10. De haut en bas : I-LeU, I-LeU-NEV, I-LeU-PEV et
I-LeU-EV.
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de mélange &p.
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FIGURE 6.21 — PDF jointes de la fraction massique de méthane Ycu, en fonction de la
fraction de mélange {5 a l'instant Tg5 = 10. Gauche : I-LeU-EV. Droite : I-LeU-PEV.

Dans les deux configurations présentant des variations de composition, la condition
limite “oxydant”, i.e. la plus pauvre en combustible, n’est pas la méme. Ce comportement
peut étre davantage examiné a partir de la PDF de la fraction de mélange reportée sur
la Fig. 6.22. Dans le cas I-LeU-PEV, la plus grande concentration d’oxydant est obtenue
a linstant o5 = 0. Etant donné que la condition limite “combustible” est largement
majoritaire, le mélange tend a rapprocher la fraction de mélange de cette condition. En
revanche, dans la configuration I-LeU-EV des gouttelettes sont toujours en évaporation
a l'instant t95 = 10. Il est donc possible de trouver des zones —méme peu représentées—
qui se rapprochent de la condition “oxydant” de la fraction de mélange. A ce niveau, il
convient de noter que cette condition limite “oxydant” pur n’est jamais atteinte dans les
calculs présentés. En effet, ce cas de figure correspond a des conditions tres particulieres
ou un nombre suffisamment important de gouttes soit présent et que celles-ci puissent
rester suffisamment de temps dans cette zone jusqu’a l'obtention de la saturation. Dans
les configuration considérés dans ce travail, ce cas de figure ne peut pas se produire
compte tenu de la fraction volumique considérée. Néanmoins, cette valeur fournit un bon
indicateur pour caractériser les zones ou ’évaporation des gouttes est importante.

Le taux de dissipation scalaire (scalar dissipation rate — SDR) x est défini comme
suit :

X=2Dge-ge=2D|lge”, (6.55)

ot la notation g¢ = V¢ est employée. Ici, la quantité D représente le coefficient de diffusion
du scalaire £. Sous I'hypothese de nombre de Lewis unitaire retenue pour les quatre cas

considérés, ce coefficient est identique aux coefficients de diffusion des especes.
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FIGURE 6.22 — PDF de la fraction de mélange £p a I'instant tg5 = 10.
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FIGURE 6.23 — PDF jointes du taux de dissipation scalaire x en fonction de la fraction de
mélange {p a l'instant 195 = 10. La différence entre le niveau de chaque iso-contour est
d’une décade. Les exposants des décades sont, de I'extérieur vers l'intérieur : —3, —2 et
—1 pour le cas I-LeU-PEV (gauche) et —4, —3 et —2 pour le cas I-LeU-EV (droite). Trait
haché : valeur moyenne de la fraction de mélange.

La Figure 6.23 montre les PDF jointes de la fraction de mélange £g en fonction du taux
de dissipation scalaire x pour les cas I-LeU-PEV et I-LeU-EV. Le comportement observé
dans les deux configurations est similaire. Naturellement, il y a une grande représentation
de la condition limite “combustible”; c¢’est-a-dire, le point qui correspond a une fraction
de mélange unitaire pour des faibles voire des valeurs nulles du SDR. Ensuite, a partir de
cette condition le SDR augmente rapidement, ce qui traduit l'interaction du jet oxydant

avec le coflow combustible. En revanche, la distribution est différente au niveau de la
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condition limite “oxydant”. En effet, dans le cas I-LeU-PEV, il existe une zone relativement
étendue ou le SDR est faible. Il s’agit de poches d’oxydant ou les termes diffusifs ont
majoritairement contribué a son homogénéisation (par rapport aux termes convectifs).
Dans le cas I-LeU-EV, il existe tres peu de zones ou le SDR est faible du co6té oxydant.
Celles-ci peuvent correspondre a des regroupements de gouttes qui forment des zones
ou les gradients de composition sont faibles. De plus, il est possible de remarquer que
les niveaux du SDR sont nettement plus importants dans la configuration I-LeU-EV. Ce
phénomene peut s’expliquer a partir du temps caractéristique d’évaporation qui est non
négligeable devant le temps de mélange. L’évaporation des gouttes prend place dans les
zones riches en combustible ce qui engendre une plus grande variation de la fraction de

mélange.

6.5.2 Auto-similitude

Sur la Figure 6.14, il est possible d’observer une chute importante de la vitesse convec-
tive des quatre cas considérés, ce qui marque la fin du cceur potentiel du jet. Pour étudier
I’éventuelle auto-similitude des cas étudiés, différents profils de vitesse normalisés par les
fonctions d’auto-similitude sont reportés sur la Fig. 6.24.

A partir de cette figure, il est possible de voir que, aux instants considérés, pour les
configurations qui ne présentent pas de variations de masse volumique 'auto-similitude
est parfaitement vérifiée méme en présence de gouttes non-évaporantes. En revanche, dans
le cas pré-vaporisé de légeres différences sont visibles mais globalement 1'auto-similitude
est vérifiée. Cependant, en ce qui concerne le cas avec des gouttes en évaporation, il est
possible de constater des différences notables entre les différents profils. Méme a I'instant
Tos = 24, I'écart entre les profils dépasse les écarts observés sur la Fig. 6.3 pour un
développement plus avancé du jet ou les conditions limites interférent sur 1’écoulement.
Compte tenu de 'allure obtenue, il est possible que I'auto-similitude ne puisse pas étre
obtenue avec des fonctions qui ajustent uniquement la hauteur et la largeur de la courbe.
Par la suite, une recherche de fonctions de similitude n’est pas jugée pertinente car de
telles fonctions dépasserait la simplicité des fonctions utilisées jusqu’a présent.

La structuration de 1’écoulement pour les quatre configurations retenues dans cette
section telle qu’obtenue a partir du critere-() a l'instant Tg5 = 24 peut étre visualisée
sur la Fig. 6.25. Des observations similaires a celles établies au cours du maintient du
ceeur potentiel peuvent étre effectuées. Les modes propres de 1’écoulement ne sont pas
affectés par la présence de la phase dispersée : les plus grandes structures tourbillon-
naires se sont développées de fagon similaire dans tous les cas. Les configurations I-LeU
et I-LeU-NEV présentent plus de similitudes, la plus grande différence étant la présence de
micro-perturbations liées a la présence de la phase dispersée. Ce résultat rejoint le com-

portement observé sur l'auto-similitude. En revanche, dans les cas I-LeU-PEV et I-LeU-EV
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FIGURE 6.24 — Gauche : profils de vitesse moyenne (u;) normalisés par les valeurs initiales
de la vitesse convective et de la demi-épaisseur aux temps To5 = 18, 20, 22 et 24.
Droite : profils normalisés basés sur ’auto-similitude. De haut en bas : I-LeU, I-LeU-NEV,

I-LeU-PEV et I-LeU-EV.

comportent des structures tourbillonnaires plus nombreuses mais de moins grande taille.

En particulier, le cas I-LeU-EV présente un grand nombre de structures en forme d’épingle.

Méme s’il ne reste plus de gouttes dans le domaine, ces structures sont l’empreinte des

fluctuations générées par les celles-ci.

Ces observations sont confirmées par le spectre d’énergie cinétique montré sur la
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FIGURE 6.25 — Tourbillons identifiés a ’aide du critere-Q). Iso-contour correspondant a
Q/Qmax = 0.01 au temps Tg5 = 24. De haut en bas : I-LeU, I-LeU-NEV, I-LeU-PEV et
I-LeU-EV.
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Fig. 6.26. En effet, il est possible de constater que la répartition du spectre d’énergie
aux faibles nombres d’onde est identique entre les cas I-LeU et I-LeU-NEV. Cependant,
le comportement aux grands nombres d’onde est différent. Etant donné que les gouttes
influencent 1’écoulement a des échelles plus petites que la taille de maille, celles-ci sont ca-
pables d’apporter de I’énergie cinétique turbulente a des échelles qui dépassent le nombre
d’onde de cut-off k. = 27 /Ax. De ce fait, la chute du spectre d’énergie n’est pas obser-
vable avant d’atteindre la limite des nombres d’onde résolus. Enfin, il peut étre remarqué
que dans les quatre configurations retenues dans cette section, et pour le niveau de déve-
loppement considéré, la cascade d’énergie suit une pente a —5/3 telle qu’'observée dans la

littérature [108, 33] pour des configurations de type écoulement cisaillé.
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FIGURE 6.26 — Spectre d’énergie cinétique turbulente normalisé par 1’énergie totale en
fonction du nombre d’onde normalisé par 1’échelle de Kolmogorov correspondante de
chaque cas a l'instant o5 = 24.

Le diagramme (@), R) correspondant a l'instant to5 = 24 est illustré sur la Fig. 6.27.
Pour rappel, le diagramme Q)R rend compte de I’équilibre entre production de vorticité
et étirement. La condition () > 0 représente les régions dominées par la vorticité alors
que les zones () < 0 correspondent aux régions dominées par ’étirement. La signification
de R dépend du signe de (). Pour les valeurs positives de @), les valeurs négatives de R
correspondent a la compression des structures, et donc, a la destruction de la vorticité alors
que les valeurs positives de R correspondent a la production de vorticité au prorata de
I’étirement. En revanche, pour les valeurs négatives de @), le signe de R renseigne quant
a la géométrie des structures : les valeurs positives de R représentent des tourbillons
en forme de nappe alors que les valeurs négatives de R correspondent a des structures

tubulaires.
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FIGURE 6.27 — PDF jointes de I'invariant () en fonction de R normalisés par la norme de
la vorticité a l'instant tos5 = 24. La différence entre le niveau de chaque iso-contour est
d’une décade. Les exposant des décades sont, de I'extérieur vers l'intérieur : —2, —1 et 0.
En haut a gauche : I-LeU. En haut a droite : I-LeU-NEV. En bas a gauche : I-LeU-PEV.
En bas a droite : I-LeU-EV.

Au cours du développement de jets turbulents, avant ’obtention de la forme universelle
en forme de larme inversée, il est possible d’obtenir une distribution telle que dans les
régions dominées par la vorticité (@ > 0), la destruction (R < 0) et la production (R > 0)
de vorticité soient équivalente [47, 19]. Ce comportement est observé dans les cas I-LeU
et I-LeU-NEV. Cependant, le comportement observé pour les configurations I-LeU-PEV
et I-LeU-EV ressemble davantage a celui présenté dans la référence [92] ou des bulles
traversant 1’écoulement sont présentes. Les contours du diagramme s’étendent le long
de la ligne Vieillefosse [125] qui correspond a la condition A = 0 pour I'Eq. (6.21). Ce
phénomene peut étre di a la présence de poches ou les variations de masse volumique

affectent la topologie de I’écoulement.
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Comme mentionné précédemment, seuls deux cas ont été conduits jusqu’a l'obten-
tion d’un état proche d'une turbulence homogene : il s’agit des configurations I-LeU et
I-LeU-PEV. La nature intermittente du taux de dissipation de la turbulence conduit a
considérer que cette quantité suit une fonction de distribution relativement proche [129]
d’une distribution log-normale. La Fig.6.28 montre les PDF standardisées du taux de dis-
sipation de la turbulence et du taux de dissipation scalaire des cas I-LeU et I-LeU-PEV.
Afin d’étudier la zone ou la turbulence ressemble le plus a une turbulence homogene, les
statistiques sont conditionnées uniquement a la demi-épaisseur du jet |z2/do5| < 1. De
plus, les moments statistiques correspondants sont reportés sur le Tableau 6.7. Ici, les
notations o(e), o(e)?, et p,.(e) désignent 1'écart-type, la variance et le moment d’ordre r,

respectivement.

— I-LeU
— — I-LeU-PEV

—4 —2 0 2 4 —4 —2 0 2 4
In(e) — m(In(e)) In(x) = m(In(x))

o(In(e)) o(In(x))

FIGURE 6.28 — PDF standardisée et conditionnée a la demi-épaisseur du jet |xo/dg5| < 1
de In(e) (gauche) et de In() (droite). En gris : distribution Gaussienne.

Une distribution Gaussienne de référence est aussi représentée dans les deux figures. Il
est possible de voir que les quantités étudiées possedent une distribution proche d’une dis-
tribution log-normale. Ce comportement est observé dans d’autre configurations étudiées
dans la littérature [124]. En effet, les courbes de la Fig. 6.28 présentent un comportement
“super-Gaussien” du coté gauche et “sous-Gaussien” du c6té droit. Ceci correspond a une
valeur négative mais faible de I'asymétrie (u3). La valeur du kurtosis (p4) est quant a elle
proche de 3, soit la valeur caractéristique d’une distribution Gaussienne. Cependant, il est
possible de remarquer que dans le cas I-LeU-PEV, les écarts au comportement log-normal

sont plus marqués.
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I-LeU I-LeU-PEV

€ € %
o(e)/ui(e) 1.18 1.22 1.93
ps(e) 3.75 410  5.03
pig(®) 30.2 353 434
o(In(e))? 1.19 124 3.03

ps(ln(e))  —0.34 —0.41 —0.38
pi(ln(e)) 315 345 320

TABLE 6.7 — Moments statistiques du taux de dissipation de la turbulence et du taux de
dissipation scalaire conditionnés a la demi-épaisseur du jet.

6.6 Influence de la diffusivité différentielle

L’hypothése de nombre de Lewis unitaire est nécessaire pour adopter un certain
nombre d’hypotheses simplificatrices. Celle-ci est correctement respectée pour des mé-
langes inertes de type méthane et d’air, par exemple. Cependant, dans les configurations
étudiées dans ce travail, des radicaux sont présents. Ceux-ci sont présents initialement
suite au dépdt de gaz briilés et, dans les cas réactifs du chapitre suivant, produits par les
réactions chimiques. La diffusion différentielle des especes est un mécanisme encore mal
compris et fait 'objet de nombreux travaux récents [99, 42, 41]. Dans le cadre du déve-
loppement temporel d’'un jet plan multi-especes, par exemple, celle-ci est responsable de
différences notables au niveau de la dissipation scalaire de chacune des especes au niveau
de l'interface turbulente [58]. Cette section est consacrée a mettre en évidence certains
phénomenes liés a la diffusion différentielle des especes dans la configuration étudiée dans

ce travail.

6.6.1 Coeur potentiel

La Figure 6.29 montre une comparaison de 1’évolution temporelle de la vitesse convec-
tive et de la demi-épaisseur des cas I-LeU-PEV, I-LeU-EV ainsi que leurs versions res-
pectives faisant intervenir la diffusion différentielle : I-LeNU-PEV et I-LeNU-EV. Il est
possible d’observer que la prise en compte de la diffusion différentielle a un impact moins
important sur 1’écoulement que la prise en compte de la phase dispersée, notamment en
ce qui concerne I’évolution de la vitesse convective. Néanmoins, l'effet sur la globalité de
I’écoulement, est non-négligeable.

Pour faciliter I’analyse, les rapports de la diffusivité de I’espéce constituant le liquide
Do, par rapport a la diffusivité thermique Do, /Dy (= 1/Leo,) a I'instant To5 = 10 sont
reportés sur la Fig. 6.30. Méme si ’écart par rapport au cas Lewis unitaire est apparent,
le rapport entre la diffusivité de 'oxygene et la diffusivité thermique demeure globale-

ment constante a la traversée du jet. Les faibles écarts entre les deux cas I-LeNU-PEV
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FIGURE 6.29 — Comparaison de I’évolution temporelle dans le coeur potentiel de la vi-
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FIGURE 6.30 — Profil moyen de la diffusivité de 'espece constituant le liquide (O,) par
rapport a la diffusivité thermique des cas I-LeNU-PEV et I-LeNU-EV. En trait plein : le
rapport correspondant au nombre de Lewis unitaire.

et I-LeNU-EV peuvent étre expliqués par les niveaux différents de température et de
composition. En réalité, une approximation souvent retenue dans la littérature consiste a
considérer un nombre Lewis constant pour chaque espece, méme si le choix de la constante
reste délicat. En revanche, il est important de remarquer que le taux d’évaporation de la
goutte dépend directement de la diffusivité de l'espece constituant le liquide (Eq. (2.29)).
De ce fait, dans les cas concernés dans cette étude, a température et composition don-
nées et en admettant que les variations du nombre de Sherwood sont négligeables au sein

du jet, une méme goutte s’évapore environ deux fois plus rapidement dans le cas Lewis
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unitaire par rapport au cas diffusivité différentielle. Ce résultat est observable au niveau
des gouttes. A linstant T95 = 10, toutes les gouttes initialement injectées sont présentes
et 70% de la masse totale est évaporée dans le cas I-LeNU-EV. Pour rappel, a ce méme
instant dans le cas équivalent I-LeU-EV, la moitié des gouttes sont entierement évaporées
ainsi que 99% de la masse totale. Ainsi, il est attendu que la présence des gouttes per-
siste plus longtemps au cours du développement du jet, et donc, que la répartition de la

fraction de mélange soit modifiée.

La Figure 6.31 montre une comparaison des termes de 1’équation de transport de
la vitesse longitudinale des quatre cas inertes ou I’évaporation des gouttes est prise en
compte. Les tendances observées confirment que la diffusivité différentielle n’influence pas
au premier ordre sur développement du jet. En effet, les cas pré-vaporisés I-LeU-PEV
et I-LeNU-PEV présentent beaucoup de similarités. En revanche, des différences remar-
quables apparaissent entre les cas avec évaporation I-LeU-EV et I-LeNU-EV. Les dif-
férences concernent notamment les termes dépendant directement de I’évaporation : le
terme de couplage Eulérien-Lagrangien et le terme lié aux fluctuations temporelles de
masse volumique. Le terme de couplage est plus important dans le cas I-LeNU-EV étant
donné qu’a l'instant considéré ce cas contient plus de masse liquide. Cependant, le terme
lié aux fluctuations de masse volumique est plus important dans le cas I-LeU-EV. Ceci
est dii au fait que I’évaporation dans ce cas était plus brusque, ce qui peut engendrer des

variations locales importantes de masse volumique.

Ces observations sont confirmées par les bilans de I’équation de transport de la vitesse
longitudinale reportés sur la Fig. 6.32. Les profils correspondant aux cas pré-vaporisés sont
sensiblement superposés. En revanche, les cas comportant de I’évaporation présentent des

oscillations par rapport a la tendance des cas pré-vaporisés.

Ces oscillations sont relativement faibles dans le cas I-LeNU-EV alors qu’elles sont
conséquentes dans le cas I-LeU-EV. Ainsi, le développement du jet differe de facon non
négligeable entre ces deux types de configurations. De facon similaire, du fait des diffé-
rences liées a 1’évaporation, la répartition des gouttes présente des différences entre les
deux cas avec gouttelettes. Celles-ci sont étudiées par le biais des PDF des nombres de
Knudsen et de Stokes illustrées sur la Fig. 6.33. En effet, a l'instant considéré, les gouttes
sont plus dispersées dans le cas I-LeU-EV. Il s’agit d'une part du taux de dilution plus
important et du fait que le nombre de Stokes est de l'ordre de 1'unité voire plus faible
pour une part importante des gouttes.

Méme si le nombre de Stokes des gouttes du cas I-LeNU-EV a notablement diminué,
pour toutes les gouttes celui-ci reste supérieur a 1'unité. Les gouttes possedent encore un
temps de relaxation plus important que le temps caractéristique de I’écoulement et donc

leur répartition dans le domaine est relativement peu affectée.

Sous I'hypotheése de nombre de Lewis unitaire, la fraction de mélange permet de dé-
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FIGURE 6.31 — Termes de I'équation de bilan de la vitesse longitudinale moyenne nor-
malisés par pgAU?/8s a linstant To5 = 10. En haut & gauche : I-LeU-PEV. En haut
a droite : I-LeU-EV. En bas a gauche : I-LeNU-PEV. En bas a droite : I-LeNU-EV. + :
Contraintes visqueuses. x : Fluctuations de vitesse. ¢ : Fluctuations temporelles. o : Cou-
plage Eulérien-Lagrangien.

crire de facon univoque le mélange. Cette information est particulierement utile dans le
cadre de la combustion, étant donné qu’un certain nombre de modeles reposent sur la
connaissance de la fraction de mélange et du taux de dissipation scalaire pour déterminer
le taux de réaction des especes. Afin de fournir une information semblable, une fraction
de mélange adaptée est recherchée. La Fig. 6.34 montre les PDF jointes des fractions
massique de combustible et d’oxydant en fonction de la fraction de mélange définie de
deux fagons différentes comme discuté dans la Section 6.3 du cas I-LeNU-EV a l'instant
To.5 = 10. Contrairement au comportement observé sur la Fig. 6.23, le cas avec diffusivité
différentielle présente un écart visible par rapport a la linéarité.

Au vu de ces résultats, il peut étre conclut que la fraction de mélange £o est plus
adaptée pour représenter le mélange. L’utilisation de cette définition permet d’expri-
mer approximativement les fractions massique des réactifs en fonction de la fraction de

mélange. Le choix de cette fraction de mélange est davantage justifié par la nature de
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FIGURE 6.33 — PDF du nombre de Knudsen (gauche) et du nombre de Stokes (droite) a
I'instant Tg5 = 10 des cas I-LeU-EV et I-LeNU-EV.

I’écoulement étudié : la condition limite oxydant dépend de la position des gouttes. Il est

donc plus facile de I'identifier a travers la conservation de 'atome d’oxygene.

6.6.2 Développement du jet

De fagon similaire aux cas étudiés dans les sections précédentes, I’éventuelle présence

de I'auto-similitude est recherchée. La Fig. 6.35 reporte différents profils de vitesse longi-

tudinale des cas I-LeNU-PEV et I-LeNU-EV adimensionnés par les fonctions de similitude

u. et dp5. Cependant, dans la méme mesure que les résultats discutés a propos de la

Fig. 6.24, il est possible de constater que les profils obtenus apres normalisation ne se
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FIGURE 6.34 — PDF jointes de la fraction massique de méthane Ycn, (haut) et d’oxygene
Yo, (bas) en fonction des fractions de mélange {p (gauche) et {p (droite) a Iinstant
To5 = 10 du cas I-LeNU-EV. La différence entre le niveau de chaque iso-contour est d'une
décade. Les exposant des décades sont, de 'extérieur vers l'intérieur : 0, 1 et 2 pour Ycg,
et —1, 0 et 1 pour Yo,. Trait gris : courbe de tendance.

superposent pas parfaitement. En effet, dans les cas respectifs sans diffusivité différen-
tielle 'auto-similitude n’est pas entierement vérifiée. De ce fait, la diffusivité différentielle
ayant une influence importante au niveau de 'interface [58], les gradients de vitesse sont
impactés et le départ du profil d’auto-similitude est accentué.

Comme discuté pour la Fig. 6.30, I’évaporation dépend du type de loi de diffusion
utilisée pour le calcul. Méme si au niveau aérodynamique, I'impact est relativement faible,
la phase transitoire d’évaporation est susceptible d’engendrer des différences par rapport a
la répartition de la fraction de mélange dans I’écoulement. La Fig. 6.36 permet d’illustrer
ce comportement par le biais de la PDF de la fraction de mélange. Afin de considérer
uniquement les régions au sein desquelles le mélange moléculaire se développe de fagon
significative, la PDF est conditionnée par |x2/do 5| < 2 pour les figures du haut (195 = 10)
et |xe/d05| < 4 pour les figures du bas (To5 = 24).

Pour les cas pré-évaporés, I'impact de la diffusion différentielle est relativement faible
mais non-négligeable. En effet, les zones les plus pauvres en combustible sont légerement

plus représentées dans le cas I-LeNU-PEV par rapport au cas I-LeU-PEV. Ce phénomene
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FIGURE 6.35 — Gauche : profils de vitesse moyenne (u;) normalisés par les valeurs initiales
de vitesse convective et de demi-épaisseur aux temps Tg5 = 18, 20, 22 et 24. Droite
profils correspondants normalisés par les fonctions de similitude. Haut : I-LeNU-PEV. Bas :

et I-LeNU-EV.

est susceptible d’étre lié au coefficient de diffusion moléculaire plus faible dans le cas ou la
diffusion différentielle est prise en compte : les flux diffusifs sont moins importants donc
les gradients de fraction de mélange sont maintenus plus longtemps. En revanche, pour
les cas avec évaporation, la répartition de la fraction de mélange est nettement modifiée
pendant la phase transitoire d’évaporation. Ce phénomeéne peut étre di aux différences
du taux évaporation. Une fois que le jet se développe, les différences observées sont moins

marquées. En effet, les effets convectifs peuvent devenir prépondérants par rapport aux

effets diffusifs.

A travers cette étude, il est possible de conclure que la diffusion différentielle a un
impact relativement faible sur le développement du jet plan étudié par rapport a la prise
en compte d’une phase dispersée. Cependant, celle-ci entraine de fortes différences au
niveau de ’évaporation. Ces différences peuvent engendrer des variations notables de
la répartition de la fraction de mélange. A ce niveau, il est important de rappeler que

dans les problématiques d’auto-allumage 1’historique de I’écoulement peut jouer un role,
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FIGURE 6.36 — PDF conditionnée de la fraction de mélange aux instants to5 = 10 (haut)
et Tos = 24 (bas).

notamment lorsque le temps caractéristique de 'auto-allumage est de I'ordre de grandeur
du temps caractéristique de mélange.

6.7 Conclusion

Dans ce chapitre, une nouvelle configuration a été proposée. Dans un premier temps,
seuls les résultats dans le cadre d’écoulements inertes sont présentés. Ces résultats ser-
viront de base pour I'analyse de cette cette configuration en présence de termes source
chimiques. En particulier, le dimensionnement du domaine vis-a-vis des échelles de la
turbulence a été vérifié. De plus, la présence d’une phase d’auto-similitude a été mise
en évidence ainsi que les limites de celle-ci lorsqu’une phase dispersée en évaporation est
prise en compte. L’impact du modele retenu pour le transport moléculaire a été mis en
évidence. Celui-ci se traduit par une modification du taux d’évaporation, et donc, de la
dynamique de la phase dispersée, ainsi que des champs de composition. Compte tenu des

propriétés de la configuration étudiée, il a été observé que le choix d’une fraction de mé-
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lange basée sur la conservation de I'atome d’oxygene permet de réduire la dispersion par
rapport aux résultats obtenus avec la fraction de mélange de Bilger pour les cas a nombre
de Lewis non-unitaire. Finalement, cette base de données DNS, qui servira de base pour

I’analyse des cas réactifs présentés dans le chapitre suivant.
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Chapitre 7

Simulations DNS d’un jet plan 3D

réactif

Ce chapitre est consacré a 1’étude, dans le cadre d’écoulements réactifs, de la confi-
guration d’un jet plan 3D présentée dans le chapitre précédent. Pour ce faire, trois cas
seront étudiés : R-LeU-PEV, R-LeU-EV et R-LeNU-EV. Il s’agit de deux cas a nombre de
Lewis unitaire et un cas plus réaliste faisant intervenir la diffusivité différentielle. Dans
le chapitre précédent, 'impact de I’évaporation sur I’écoulement est mise en évidence. En
particulier, les analyses présentées indiquent que 1’évaporation est fortement modifiée en
fonction des lois de diffusion retenues. La Fig. 7.1 illustre un snapshot du champ de tem-
pérature obtenu a l'issue de l'auto-inflammation des cas R-LeU-PEV, R-LeU-EV (instants
Tos = 15) et R-LeNU-EV (instant To5 = 22). Il est possible d’observer que, pour les trois
cas, la dynamique de I'inflammation est différente. En particulier, les niveaux de tempé-
rature atteints ainsi que la répartition des zones chaudes dans le domaine sont différents
de sorte que le profil moyen de température présente des différences notables.

La Figure 7.2 reporte une reconstruction des trois jets réactifs a partir de profils
moyens de température en fonction de 1’échelle temporelle Ty 5. Cette figure illustre de
facon approchée le développement spatial du jet. Du fait du cott de calcul élevé, les
simulations sont stoppées peu de temps apres I’emballement thermique. Il est possible
d’observer que le comportement moyen des deux configurations R-LeU-PEV et R-LeU-EV
présentent des similitudes : (i) il n'y a pas d’ouverture visible du jet, (ii) les premieres
zones réactives commencent au méme instant et 'auto-inflammation a lieu au niveau de
'interface jet/coflow, et (iii) I'augmentation de température se propage progressivement
vers le centre du jet. Ceci est en contraste avec le comportement observé pour la configu-
ration R-LeNU-EV : (i) 'ouverture du jet commence a étre observée avant I'inflammation,
(ii) celle-ci a lieu plus tardivement et (iii) les fronts réactifs se propagent rapidement vers
le centre du jet. Par ailleurs, la chute de température, dans le jet, liée a I’évaporation est

plus progressive dans le cas R-LeNU-EV par rapport au cas R-LeU-EV. Malgré les simili-
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tudes, des différences persistent entre les cas R-LeU-PEV et R-LeU-EV. En particulier, les
niveaux de température des gaz briilés atteints dans le cas R-LeU-EV sont plus élevés que
dans le cas R-LeU-PEV, méme si la température du jet R-LeU-EV est moins importante
dans les instants qui précedent l'inflammation. Cela peut étre expliqué par le fait que
la combustion peut avoir lieu a des richesses différentes. Par la suite, une analyse plus
détaillée des configurations présentées sera fournie.
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FIGURE 7.1 — Snapshots de la température (gauche) aprés auto-inflammation et profil
moyen de température (droite) correspondant. Haut : R-LeU-PEV. Milieu : R-LeU-EV.
Bas : R-LeNU-EV.

Afin de faciliter 'analyse, une étude de réacteurs homogenes est réalisée avec 'outil

Cantera. Méme si les termes sources chimiques ne représentent qu’'une partie des termes
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FIGURE 7.2 — Evolution temporelle du profil moyen de température des trois cas réactifs.
Haut : R-LeU-PEV. Milieu : R-LeU-EV. Bas : R-LeNU-EV.

mis en jeu dans les simulations DNS-3D, les calculs conduits dans des configurations 0D
permettent de détecter des comportements spécifiques a la configuration étudiée dans le
présent travail. La Fig. 7.3 reporte 1’évolution temporelle de la température de réacteurs
homogenes pour différentes conditions de composition.

Pour rappel, les courants combustible et oxydant se trouvent a des températures diffé-
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FIGURE 7.3 — Evolution temporelle de la température pour des conditions de réacteurs
homogenes.

rentes : le courant combustible est a haute température et le courant oxydant est a basse
température. De ce fait, la température des gaz “frais” Tj diminue lorsque la fraction de
mélange £o diminue, ce qui explique les différences observées au niveau des températures
initiales. Ici, I'indice 0 fait référence aux quantités obtenues dans les configurations 0D.
De plus, il est possible de remarquer que, méme si le dégagement de chaleur est relative-
ment faible, 'auto-inflammation pour des fractions de mélange aussi élevées que &o = 0.9
est réalisable. Ceci est dit a : (i) la présence de radicaux dans le courant combustible,
qui favorisent le déclenchement des réactions chimiques, et (ii) la température élevée du
combustible. Les résultats obtenus en ce qui concerne la température des gaz frais Tj' et
des gaz briilés T¢ ainsi que le délai d’auto-inflammation ;o sont reportés sur la Fig. 7.4.
Pour des questions de pertinence des résultats, seuls les calculs conduits dans les limites
d’inflammabilité sont présentés. Il s’agit des cas pour lesquels T;p < 0.02 s et qui com-
portent un dégagement de chaleur significatif de sorte que T¢ — T > 500 K. En dehors de
ces conditions, la température d’équilibre Ti? est considérée pour évaluer la température

des gaz briilés.

En ce qui concerne la température des gaz briilés T¢, la courbe obtenue posseéde un
comportement classique en forme de cloche avec un maximum autour de £ = 0.456 qui
est 1égerement riche en combustible par rapport a la fraction de mélange stoechiométrique
& = 0.428. En revanche, le délai d’auto-inflammation est minimal pour les fractions de
mélange les plus élevées, tout en restant dans les limites d’inflammabilité. Il est possible
d’identifier la fraction de mélange la plus réactive (most reactive) notée &,.o [78, 79].
Elle correspond au minimum du délai d’auto-inflammation soit &,,,o = 0.861. A ce ni-

veau, il convient d’insister sur le fait que plusieurs définitions sont possibles pour le délai
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FIGURE 7.4 — Evolution obtenue dans des conditions de réacteurs homogenes pour la
température des gaz frais et des gaz briilés (gauche) et pour le délai d’auto-inflammation
T, (droite) en fonction de la fraction de mélange &p.

d’auto-inflammation. En particulier, dans les travaux de Hilbert & Thévenin [54], le délai
d’auto-inflammation est défini dans le cadre d’une configuration mono-dimensionnelle ou
les flux diffusifs peuvent étre pris en compte, et ce, méme en cas de diffusivité différen-
tielle. Néanmoins, compte tenu des effets supplémentaires liés a 1’évaporation, une carac-
térisation tres précise du délai d’auto-inflammation dans des configurations simplifiées est
difficile. De ce fait, la définition du délai d’auto-inflammation basée sur 'augmentation

de température maximale utilisée dans les chapitres précédents est retenue par la suite.

La Figure 7.5 montre, pour les trois cas étudiés, I’évolution temporelle de la tempé-
rature maximale atteinte dans l'intégralité du domaine. Ici, le temps est adimensionné
par le délai d’auto-inflammation de référence T}y correspondant a fraction de mélange la
plus réactive &, o donnée précédemment. Pour faciliter la comparaison, la courbe (notée
MR-0D) utilisée pour déterminer le délai d’auto-inflammation de la fraction de mélange la
plus réactive est tracée sur cette figure. Enfin, pour décrire I’évolution du jet du point de

vue aérodynamique, 1’échelle temporelle Ty 5 est reportée en haut du graphe.

Il est possible d’observer que la configuration pré-vaporisée s’enflamme dans un délai
similaire & celui du cas de référence (0D), ce qui justifie que le délai d’auto-inflammation
T;o fournit un ordre de grandeur convenable pour cette étude. En revanche, I’évolution de
la température du cas R-LeU-EV est plus progressive et atteint des niveaux de température
plus élevés que le cas MR-0D. Ce phénomene peut indiquer que 'auto-inflammation est
susceptible d’avoir lieu autour de la fraction de mélange la plus réactive, et donc d’avoir
un délai d’auto-inflammation similaire, et se propager ensuite vers les fractions de mélange
&o plus faibles ou la température des gaz briilés est plus importante. Le cas R-LeU-EV

s’enflamme de fagon plus brusque que le cas pré-vaporisé et avec un léger décalage tem-
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FIGURE 7.5 — Evolution temporelle de la température maximale atteinte dans le domaine
et comparaison avec une évolution de type auto-inflammation.

porel. Ce phénomene est susceptible d’étre dii au temps d’évaporation qui induit un délai
supplémentaire ainsi qu’a la création de zones proches de la stoechiométrie ou 'augmen-
tation de température est maximale. Dans ces deux configurations, I'inflammation prend
place entre tg5 = 10 et To5 = 15, soit dans la phase de développement du coeur poten-
tiel du jet : le jet n’a pas encore eu le temps de développer des structures turbulentes.
Pour rappel, a ce niveau de développement, toutes les gouttes sont déja évaporées. En
revanche, le cas R-LeNU-EV s’enflamme dans un délai environ deux fois plus important
et apres Tos > 20. Autrement dit, ’étape de maintient du cceur potentiel est dépassée
et la formation de structures tourbillonnaires commence. De plus, ’auto-inflammation se
déroule en présence de gouttes dans le domaine. La dynamique est donc modifiée par
rapport aux deux autres configurations, ce qui induit des différences notables dans le

développement du jet et des structures réactives.

7.1 Cas Lewis unitaire

Dans cette section, les cas R-LeU-PEV et R-LeU-EV sont étudiés. La Figure 7.6 présente
un scatterplot de la température en fonction de la fraction de mélange aux instants tg5 =
10, 12 et 15. Pour les deux cas considérés dans cette section, I’hypotheése de nombre de
Lewis unitaire est retenue. De ce fait, il est possible de déterminer la température des
gaz frais T" uniquement a partir de la fraction de mélange £p. Cette température sert

de référence pour caractériser la température des réactifs associées aux gaz briilés. De
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facon analogue, il est possible de déterminer la température a ’équilibre correspondant
a chaque fraction de mélange. Dans les configurations pratiques, cette température n’est
généralement jamais obtenue car le temps nécessaire pour que toutes les réactions de
recombinaison prennent place peut étre tres grand par rapport aux temps caractéristiques
de I’écoulement. Cependant, elle fournit une approximation convenable de la température

maximale qui pourrait étre atteinte a l'issue de la combustion.
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FIGURE 7.6 — Scatterplot de la température T en fonction de la fraction de mélange &
aux instants Tos = 10 (haut), 12 (centre) et 15 (bas). Gauche : cas R-LeU-PEV. Droite :
R-LeU-EV. Trait plein : T%. Trait haché : T°.




138 CHAPITRE 7. SIMULATIONS DNS D’UN JET PLAN 3D REACTIF

Cette figure met aussi en évidence que les points ou l'inflammation prend place a
(Tos = 10) correspondent a des fraction de mélange élevées et, en particulier, des valeurs
voisines de &, 0. De plus, 'augmentation de température concerne tous les points situées
autour de cette condition. Comme discuté dans le cadre de réacteurs homogenes, méme
si le dégagement de chaleur reste relativement faible, 'augmentation de température est
tres prompte. Les zones qui s’auto-enflamment en priorité approchent rapidement la tem-
pérature des gaz briilés 7% comme montré aux instants successifs To5 = 12 et To5 = 15.
Néanmoins, a l'instant t95 = 15 une augmentation de température notable est observée

pour un grand nombre de fractions de mélange.

La Figure 7.7 montre la moyenne conditionnée par la fraction de mélange de la tem-

pérature normalisée (0 | o). Afin de prendre en compte la diminution de la température
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FI1GURE 7.7 — Moyenne conditionnée par la fraction de mélange de la température norma-
lisée et du taux de dégagement de chaleur normalisé aux instants Tg5 = 12 et 15. Gauche :
cas R-LeU-PEV. Droite : R-LeU-EV.
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liée a I’évaporation, la température normalisée 6 est définie telle que :

0 T —T"(o)

- T(&0) —TH(éo) (7.1

Avec cette définition, il est possible d’obtenir des valeurs négatives de # car la condition
T —T"(&o) < 0 est possible. Ceci peut étre U'effet de réactions endothermiques qui dimi-
nuent légerement la température avant que les réactions exothermiques prennent place.
Néanmoins, la quantité 0 reste supérieure a —0.01 donc, sauf indication contraire, la quan-
tité 6 sera supposée positive de sorte que la variable 6 soit comprise entre 0 et 1. De plus,
cette moyenne est comparée a la moyenne conditionnée par la fraction de mélange du taux
de dégagement de chaleur normalisé (W} | o). Celui-ci est normalisé par sa valeur maxi-
male w} = wr/ max(wr). Afin de ne considérer que les zones ou le dégagement de chaleur
est significatif, une condition supplémentaire est appliquée sur le taux de dégagement de

chaleur telle que w3 > 0.01.

La Figure 7.7 permet de présenter les tendances observées sur la Fig. 7.6. De plus, il
est possible d’observer que le dégagement de chaleur prend majoritairement place pour
les fractions de mélange qui se trouvent juste “en avance” (i.e., les fractions de mélange
faibles ou l'augmentation de température est notable) par rapport a 'augmentation de
la température. En particulier, cette tendance est susceptible de suggérer I'existence d’un
front qui se “propage” des fractions de mélange élevées vers des fractions de mélange plus
faibles. A ce stade, il est difficile de parler de propagation d’une lamme. En effet, comme

analysé ci-dessous, ce résultat peut traduire la propagation d'un front d’auto-allumage.

La Figure 7.8 illustre trois snapshots successifs de # au niveau du plan médian x3 = 0
correspondant aux instants tgs5 = 10, 12 et 15. Les snapshots présentés confirment les
observations effectuées sur la Fig. 7.2. En effet, dans les deux cas, le jet n’a pas déve-
loppé de structures tourbillonnaires au moment ou l'inflammation commence. Celle-ci a
lieu au niveau de l'interface entre le jet et le coflow. L’augmentation de la température
se poursuit a 'intérieur du jet aux instants successifs. Il est possible de remarquer que
I’évolution dans les deux cas présente des différences notables. En particulier, a tg5 = 15
la répartition du champ de température normalisée présente une dynamique modifiée. En
effet, dans le cas R-LeU-PEV, 'augmentation de température a eu lieu de fagcon progressive
vers le centre du jet. En revanche, 1’évolution de la température dans le cas R-LeU-EV est
plus brusque et présente un comportement plus chaotique. L’effet de ’évaporation peut
expliquer les différences dans I’évolution de la température. Cette différence est suscep-
tible d’étre liée aux fluctuations issues du spray dispersé et accentuées par la ségrégation
préférentielle [101] : la répartition de la fraction de mélange est susceptible d’étre mo-
difiée de sorte que des zones ou le mélange est propice a 'inflammation soient situées a

coté de zones ou le dégagement de chaleur est important. Ceci peut engendrer des fortes




140 CHAPITRE 7. SIMULATIONS DNS D’UN JET PLAN 3D REACTIF

1.0

0.9

0.8

10.7

10.6

104

0.3

0.2

0.1

0.0
00 02 04 06 08 10 00 02 04 06 08 1.0

x1/Ly x1/Ly

FIGURE 7.8 — Snapshots de la température normalisée # aux instants 195 = 10, 12 et
15. Gauche : cas R-LeU-PEV. Droite : R-LeU-EV. En gris : iso-contour correspondant a
6 = 0.08.

fluctuations autour des zones réactives.

A ce niveau, il convient de noter que la quantité  peut étre assimilée & une variable de
progres. Cependant, il est important d’insister sur le fait, que, compte tenu de la nature
de I’écoulement considéré, son évolution globale dans le domaine n’est pas monotone.
Néanmoins, comme montré sur la Fig. 7.9, il est possible de considérer une évolution

localement monotone de cette variable. Sur cette figure, le profil moyen de 6 aux instants
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Tos = 10, 12 et 15 est illustré. Le profil moyen étant globalement symétrique, seule les
valeurs xa > 0 sont présentées. De plus, étant donné que pour les conditions x5 /dg5 > 2,
les valeurs de température normalisées sont nulles, le profil est aussi restreint a la condition

5(72/50.5 < 2.

. ‘ ‘ _/ ‘ e : B S
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FIGURE 7.9 — Demi profil moyen de 6 aux instants tp5; = 10, 12 et 15. Gauche : cas
R-LeU-PEV. Droite : R-LeU-EV. Trait gris : § = 0.08.

A partir de ces profils, il est possible d’observer que le profil moyen de température
présente une évolution en forme de cloche. De ce fait, il est possible de considérer une évo-
lution monotone de part et d’autre de son maximum. Il convient de noter que I’évolution
de la température n’est pas symétrique par rapport a ce maximum. En effet, en fixant une
valeur 6, = 0.08, par exemple, il est possible d’observer que I'ordonnée . (ici, I'indice
c fait référence a 0.) telle que (0) (z2./d05) = 6. ne se déplace pas a la méme vitesse de
par et d’autre du maximum. Par exemple, sur la Fig. 7.8, I'iso-contour correspondant a
cette valeur semble stationnaire a ’extérieur du jet alors qu’elle se déplace relativement
rapidement a 'intérieur du jet. En effet, a I'extérieur seuls les termes convectif et diffusifs
peuvent modifier sa position car I’extérieur se trouve en dehors des limites d’inflammabi-
lité. En revanche, a I'intérieur du jet, les termes source chimiques peuvent étre significatifs.
Par la suite, seule 'ordonnée positive xy . correspondant a la partie centrale du jet sera
considérée.

Comme discuté précédemment, il semble qu’un front réactif se propage vers le centre du
jet. Afin de discriminer un mode de combustion de type “flamme” d’un mode de combus-
tion de type auto-inflammation, il est nécessaire d’introduire un critere pour déterminer le
mode de combustion. Dans la littérature, plusieurs propositions existent pour déterminer
le mode de combustion [51, 50, 138, 111]. Par exemple, I'indicateur CDR [51, 50] consiste

a comparer les termes présents dans I'équation de transport de certaines espéeces clés telles
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que H,O, HO, et OH. L’équation de transport d’une espece « s’écrit :

O(p) (Ya);  0(p) us); (Vo) 0 (p) (u3¥a), — (w), (Ya),) O(J8) :
8t f+ 8fo ' - ng ! : B 6’@ +<wa>+<dea> .
(7.2)

Pour toute espece différente de 'oxygene, de sorte que le terme source lié a I’évaporation

soit nul, il vient :

9(p) (us), (Yo, 00p) ({waYa)y — (wa), (Vo)) 0(Jg)
g+ S - e ] S

Trois termes apparaissent dans le second membre de I'Eq. (7.3). Il s’agit, dans I'ordre, d'un
terme convectif C', un terme de diffusion D et un terme réactif R. Comme discuté par
Gordon et al. [51], dans des conditions d'une flamme détachée axi-symétrique stabilisée par
auto-allumage, le terme réactif est prépondérant et au moins partiellement compensé par
le terme convectif. En revanche, dans des conditions d'une flamme pré-mélangée a contre-
courant, il existe des zones ou le terme prépondérant est la convection, éventuellement
équilibré par la diffusion et/ou les réactions ainsi que des zones ou le terme convectif est

presque nul et le terme réactif est compensé par la diffusion.

Les Figures 7.10 et 7.11 montrent 1’évolution des termes CDR de ’équation de trans-
port des especes H,O et HO,, respectivement. Pour faciliter I’analyse, I'ordonnée o = x5,
retenue sur la Fig 7.9 est conservée. De méme que pour la Fig. 7.9, le profil est restreint

aux conditions xo > 0 et x9/dg5 < 2.

A Tinstant Ty 5 = 10, le terme réactif est prépondérant et positif dans les deux cas, ce
qui correspond au début de I'inflammation : des radicaux et des produits de combustion
commencent a étre formés en quantité importante. Ceux-ci sont diffusés dans les zones
moins réactives a proximité des zones les plus réactives, ce qui explique que le terme
diffusif est relativement important. Dans le cas R-LeU-PEV, il est intéressant d’observer
que les profils obtenus a l'instant Ty 5 = 15 pour les deux especes considérées H,O et HO,,
sont similaires a une translation pres. En effet, la vapeur d’eau H,O présente un terme
réactif prépondérant et positif car il s’agit d’un produit de combustion. Elle est produite
en grandes quantités au voisinage de 3., ou I'augmentation de température est la plus
importante. En revanche, les termes diffusif et convectif sont du méme ordre de grandeur et
suivent des tendances opposées. Cependant, ces deux termes sont considérablement moins
importants que le terme réactif. En ce qui concerne I’hydroperoxyle HO,, le terme réactif
montre que cette espece est produite en quantités relativement importantes en amont
de l'abscisse . A partir de cette ordonnée, cette espéce est consommée rapidement.
Comme expliqué dans ’Annexe B, I'hydroperoxyle est une des especes clé nécessaires

pour que le phénomeéne d’auto-inflammation prenne place. Elle est produite en grandes
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FIGURE 7.10 — Termes CDR de l’équation de transport de H,O normalisés par
pOYH207maxuc/50.5 aux instants Tg5 = 10, 12 et 15. Gauche : cas R-LeU-PEV. Droite :
R-LeU-EV. Trait gris : xo = xo..

quantités et consommeée rapidement lorsque ’emballement thermique commence pour
former du peroxyde d’hydrogene [110]. Ce phénomene est susceptible d’expliquer le profil
obtenu pour HO,. De méme que pour la vapeur d’eau, les termes diffusif et convectif
de HO, sont relativement moins importants que le terme réactif. Ces résultats suggerent
que la combustion se développe sous la forme d’un front d’auto-allumage qui se propage.
Autrement dit, I’hydroperoxyle HO, est formé en quantités relativement importantes au
sein du jet. Finalement, ’apport supplémentaire de radicaux et de température facilitent

la création de zones propices a ’allumage.
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FIGURE 7.11 — Termes CDR de l’équation de transport de HO, normalisés par
pOYHOQ,maXUC/50.5 aux instants Tg5 = 10, 12 et 15. Gauche : cas R-LeU-PEV. Droite :
R-LeU-EV. Trait gris : xo = xo..

Ceci contraste avec les tendances observées dans le cas R-LeU-EV. Les instants To5 = 10
et 12 se situent dans un stade relativement peu avancé de I'auto-inflammation, ce qui
explique que la production d’hydroperoxyle et de vapeur d’eau est relativement importante
et que la consommation de HO, n’est pas encore visible. Cependant, les termes convectif
et diffusifs sont du méme ordre de grandeur que le terme réactif. Méme si les gouttes ne
sont plus présentes dans 1’écoulement, la présence d’importantes fluctuations de vitesse, de
fraction massique et de température dans le cas R-LeU-EV par rapport au cas R-LeU-PEV

peut expliquer I'augmentation du terme convectif. De méme, les gradients de fraction
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massique plus importants peuvent induire un flux diffusif plus important. Ces effets sont
susceptibles d’expliquer les différences observées dans la Fig. 7.8 : la surface délimitée par
le contour 6 = 6, est davantage plissée par 1’écoulement. Finalement, a I'instant 195 = 15,
les tendances observées sont moins claires que pour le cas R-LeU-PEV. Pour la vapeur d’eau,
le terme prépondérant est le terme de production. En revanche, pour I'hydroperoxyle
méme si le terme réactif est prépondérant, le terme convectif est non négligeable. En
particulier, en amont de 'ordonnée x5 ., ces deux termes sont du méme ordre de grandeur.
Le terme diffusif étant négligeable, ce résultat est susceptible de suggérer que pour cette
configuration le type de combustion peut étre majoritairement de I’auto-allumage mais
avec une contribution convective relativement importante.

Comme discuté dans la référence [51], et comme signalé précédemment, un autre indi-
cateur du phénomene d’auto-allumage est la présence du radical HO,. Dans les simulations
numériques directes d’Echekki & Chen [38], la quantité de HO, augmente de fagon impor-
tante avant I'inflammation. Cette augmentation a lieu jusqu’a ce qui pourrait s’apparenter
a une valeur critique. Cette accumulation locale de HO, est aussi observée dans d’autres
configurations turbulentes dans la littérature (voir, par exemple, les références [62, 137]).
La Fig. 7.12 montre un scatterplot de la fraction massique d’hydroperoxyle Yno, en fonc-

tion de la fraction de mélange a l'instant précurseur de 'inflammation tg5 = 10.
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FIGURE 7.12 — Scatterplot de Yno, en fonction de la fraction de mélange a l'instant
To.s = 10. Gauche : cas R-LeU-PEV. Droite : R-LeU-EV. Trait tiré, fraction de mélange
pour laquelle 'augmentation de température est maximale.

A partir de cette figure, il est possible d’observer que, pour toutes les fractions de
mélange propices a l'inflammation a l'instant t1p5 = 10, une valeur limite apparente
Yho,..r = 0.0007 est approchée. Méme si I'auto-inflammation est discutée a l'aide de
plusieurs analyses, cette valeur est susceptible d’étre utilisée pour les analyses présentées

dans le cadre de 'écoulement faisant intervenir la diffusivité différentielle.
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L’analyse présentée dans cette section permet d’illustrer la prise en compte du phéno-
mene d’évaporation sur le processus de combustion. Il semble que le mode de combustion
opérant soit celui d’un front d’auto-allumage. Par rapport au cas pré-évaporé, des zones
proches de la stoechiométrie sont créées, ce qui modifie les niveaux de température at-
teints a la fin de la combustion. De plus, les fluctuations de composition et de vitesse sont
responsables d’une modification non négligeable de la dynamique de 1’écoulement. Enfin,
la prise en compte du nombre de Lewis unitaire permet de simplifier 'analyse a partir de

quantités calculées par le biais de la fraction de mélange.

7.2 Cas diffusivité différentielle

Dans cette section, le cas réactif avec évaporation et diffusivité différentielle R-LeNU-EV
est étudié. Comme discuté pour la Fig. 7.4, ce cas présente une auto-inflammation plus
tardive que les autres et environ deux fois plus importante que celle de référence. Contrai-
rement au cas Lewis unitaire, il est difficile de déterminer les zones au sein desquelles
I’'auto-allumage se produit uniquement a partir des valeurs de la fraction de mélange

comme illustré sur la Fig. 7.13.
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FIGURE 7.13 — PDF jointe de la température T en fonction de la fraction de mélange
¢o a linstant 1p5 = 18 pour le cas R-LeNU-EV. La différence entre le niveau de chaque
iso-contour est une décade. Les exposants des décades sont, de I'extérieur vers l'intérieur :
-3, —2 et —1.

Cette figure illustre la PDF jointe de la température en fonction de la fraction de
mélange £p a l'instant 1g5 = 18. Il est possible d’observer qu’il n’y a pas de tendance claire
permettant de relier la température a la fraction de mélange. De ce fait, les zones propices

a 'auto-allumage seront analysées par le biais d’autres quantités. La Fig. 7.14 reporte des
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scatterplots des zones ou 'augmentation de température a pris place. Quatre variables
sont utilisées pour identifier les zones les plus réactives : la fraction de mélange &p, le taux
de dissipation scalaire y, la fraction massique d’hydroperoxyle normalisée par la valeur
critique identifiée dans la section précédente Yyo,/Yuo,.or €t, en bas a droite, la fraction
massique d’hydroxyle You. Pour ne considérer que les zones ou le dégagement de chaleur
commence a prendre place, seuls les points ou la température dépasse la température des

gaz frais T' > T"(t = 0) sont considérés.
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FIGURE 7.14 — Scatterplots de la température (7" > T"(t = 0)) en fonction (i) de la
fraction de mélange (en haut a gauche), (ii) du taux de dissipation scalaire (en haut
a droite), (iii) de la fraction massique d’hydroperoxyle (en bas a gauche) et (iv) de la
fraction massique d’hydroxyle (en bas a droite) a I'instant Ty 5 = 18.
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Plusieurs résultats sont observables. Comme discuté pour la Fig. 7.13, I'augmentation
de température a lieu pour des points qui correspondent a toute la plage de variation
de la fraction de mélange. Cependant, il est intéressant de remarquer que les zones ou
l'augmentation de température est la plus importante sont telles que Yno, et Yxo, . sont
du méme ordre de grandeur voire présentant un rapport proche de I'unité. A ce niveau,
il convient d’insister sur le fait que cette valeur critique est susceptible d’étre dépendante
des configurations étudiées. Néanmoins, elle permet d’obtenir un ordre de grandeur de
référence. Lorsque le radical hydroperoxyle est présent en suffissamment grandes quantités,
du peroxyde d’hydrogene est produit qui, a son tour, se décompose en hydroxyle comme
montré en bas a droite. Finalement, il est possible d’observer que ces zones se situent dans
des régions ou le taux de dissipation scalaire est relativement faible.

En réalité, a I'instant 195 = 10 les conditions nécessaires pour l'auto-inflammation
sont déja remplies en ce qui concerne 'apport d’oxygene par les gouttelettes (pour rap-
pel, les fractions de mélange les plus réactives se situent a proximité de la “condition limite
combustible”). Cependant, compte tenu de la diffusivité différentielle des especes, 1’hydro-
peroxyle ne peut pas s’accumuler de fagon suffisamment importante. Cette observation
peut étre illustrée par la Fig. 7.15. Sur cette figure, la PDF approchée de la fraction mas-
sique d’hydroperoxyle Yo, / YHo,,.r aux instants To5 = 10 est comparée a celle obtenue a
I'instant t95 = 18.

PDF (YHOQ/YHOQ,cr)
S = N W ke ot

00 02 04 06 08 1.0 1.2 00 02 04 06 08 1.0 1.2
Yho,/ Yo, .cr Yho,/ Yo, .cr

FIGURE 7.15 — PDF approchée de la fraction massique d’hydroperoxyle Yo,/ Yuo, o aux
instants 7o 5 = 10 (gauche) et Ty5 = 18 (droite).

Il est possible d’observer qu’a l'instant T55 = 10, les niveaux de fraction massique
de Yo, sont relativement faibles par rapport a Yho, er- Ceci est en contraste avec le
comportement observé a I'instant To5 = 18 ou, méme si peu représenté, Yyo, atteint et
dépasse Yuo,,cr-

Etant donné que les températures des gaz frais T% et des gaz briilés T ne dépendent
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plus uniquement de la fraction de mélange, la température normalisée 6 est dorénavant

calculée comme :
T - Tmin

)
Tmax - Tmin

ol Toin et Tihax sont définie comme les valeurs minimale et maximale atteintes sur tout

= (7.4)

le domaine de calcul, entre le début et la fin de 'auto-inflammation. La Fig. 7.16 illustre

un snapshot du champ de 6 a l'instant 195 = 18.
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FIGURE 7.16 — Snapshots de la température normalisée 6 (haut) et de la fraction massique
Yho, / Yho, .. au niveau du plan x3 = z3,4; a l'instant To5 = 18. En rouge : spot d’auto-
allumage.

Ce champ est obtenu pour z3 = 34, OU T3, est le plan ou le premier spot d’auto-
allumage apparait. Le champ de Yyo, /Yo, ..r correspondant est reporté sur cette figure.
De plus, les gouttelettes présentes dans I’écoulement & proximité ! sont montrées de facon

schématique (un point de taille fixe est utilisé pour représenter chacune d’entre-elles). Le

1. Il s’agit des gouttes qui se trouvent dans les quatre mailles voisines selon la direction x3 au plan
considéré.
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point en rouge correspond au premier spot d’auto-allumage. A partir de cette figure, il
est possible d’observer que la concentration de Ypo, est maximale autour de ce point.
Suivant les iso-contours de la fraction massique Yuo,, cette concentration importante
d’hydroperoxyle est susceptible d’étre “capturée” par les structures tourbillonnaires se
développant dans I’écoulement, ce qui entraine la création d’une zone propice a l'auto-
inflammation.

Les instants successifs a I'auto-inflammation tg5 = 18, 20 et 22 correspondant a ce
plan sont reportés sur la Fig. 7.17. Il est possible de remarquer que, pour toutes les zones
identifiées dans la Fig.7.16 ou I'espece hydroperoxyle était présente en quantité relative-
ment importante, I'inflammation a pris place. Cependant, il est possible de remarquer que
toutes les zones ne se sont pas auto-enflammées a la méme vitesse. Méme si I’évaporation
des gouttes se termine progressivement au fur et a mesure que l'inflammation se déve-
loppe, les zones ot les gouttes sont présentes plus tardivement s’enflamment dans un délai
relativement plus élevé. Ce phénomene est susceptible d’étre lié au refroidissement sup-
plémentaire induit par leur évaporation. En effet, dans le cadre des simulations conduites
en réacteur homogene, une quantité plus importante d’oxygene se traduit par une aug-
mentation du délai d’auto-inflammation. Finalement, il est important de constater que la
réactivé impacte relativement peu ’évaporation des gouttes dans la configuration consi-
dérée. En effet, aussi bien dans le cas R-LeNU-EV que dans le cas I-LeNU-EV, I'intégralité
des gouttes est évaporée a l'instant t95 = 22. Ce délai est du méme ordre de grandeur
que le délai d’auto-inflammation. C’est la raison pour laquelle, les réactions chimiques ne
sont pas suffisamment significatives pour que I’évaporation soit affectée. En particulier, il
n’y a pas d’interaction entre un front de lamme ou d’auto-allumage a proprement parler.
De ce fait, il serait envisageable d’étudier une configuration similaire de jet plan ou le

phénomene évoqué pourrait prendre place.

7.3 Conclusion

Cette étude a permis de comparer l'influence de I’évaporation sur la combustion d’'un
jet plan diphasique. Il a été observé que, lorsque I’hypothese de nombre de Lewis unitaire
est retenue, les spots d’auto-allumage se situent au voisinage de la fraction de mélange
la plus réactive déterminée a partir de configurations 0D. Autour de ces valeurs, un front
réactif est observé. Celui-ci est situé au niveau de l'interface entre le jet et le coflow
Ensuite, ce front réactif progresse vers le centre du jet. L’évaporation de la phase dispersée
se traduit par des fluctuations de composition et de vitesse importantes, et donc, par un
plissement supplémentaire du front réactif.

Finalement, I'impact de la diffusivité différentielle a été mis en évidence a partir de

cette étude. D’une part, la modification du coefficient de diffusion modifie les temps ca-
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FIGURE 7.17 — Snapshots de la température normalisée ¢ au niveau du plan x5 = 23 4.
Haut : 15 = 18. Centre : To5 = 20. Bas : 195 = 22.

ractéristiques d’évaporation, ce qui peut se traduire par une phase d’évaporation environ

deux fois plus longue dans les cas considérés. D’autre part, la diffusion d’especes radica-
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laires clés telles que 'hydroperoxyle se traduit par une modification des zones propices a
I’auto-allumage. En effet, celles-ci sont situées au niveau de zones piégées par I’écoulement

ou 'accumulation de radicaux peut prendre place.
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Conclusion et Perspectives

Ce travail, mené au sein de I’équipe de recherche “structures de flammes et combustion
turbulente” (CT) de I'Institut P’, a pour finalité de contribuer & la compréhension des
écoulements turbulents diphasiques et réactifs représentatifs de ceux rencontrés lors de
I'allumage de ’étage principal d’un moteur-fusée alimenté en LOx/GCH,. Plusieurs volets
sont étudiés pour atteindre cet objectif. Ceux-ci sont structurés autour de deux axes

principaux.

Modele chimique OSS

Dans un premier temps, le modeéle chimique a une étape optimisé (OSS) développé au
sein de I’équipe a été repris et étendu. Pour ce faire, des outils numériques ont été dévelop-
pés pour construire et analyser des bases de données de cas simplifiés. A partir des données
concernant 'auto-inflammation, et plus particulierement le délai d’auto-inflammation, un
algorithme d’optimisation a été mis en place pour calibrer le modele OSS de sorte a ce
qu’il soit capable de restituer le phénomene d’auto-allumage. Afin de coupler le modele
ainsi optimisé avec celui optimisé sur la base de la propagation de flammes, une étude
bibliographique a permis de mettre en évidence I'importance de la température de croise-
ment lorsque le phénomene d’auto-allumage est impliqué. Ce modele a fourni des résultats
tres prometteurs dans des configurations simplifiées.

Afin d’évaluer la performance du modele OSS dans des configurations plus complexes,
des simulations numériques directes (DNS) ont été conduites avec le code Asphodele. 11
a été montré que, méme dans des configurations bidimensionnelles turbulentes, le modele
OSS était capable de fournir une réponse satisfaisante par rapport a des résultats obtenus
avec une chimie de référence, et ce, pour un cofit de calcul réduit. Les résultats obtenus ont
fait 'objet d’'une communication orale au cours d'une conférence internationale ainsi que
d’une publication dans un journal scientifique de référence. De plus, les travaux réalisés
ont suscité des discussions qui ont donné lieu a une collaboration. Au cours de celle-ci,
un nouveau modele a deux étapes optimisées (appelé OTS) a été construit sur la base
d’algorithmes génétiques. A partir des configurations mises en place pour la validation

du modele OSS, les performances du modele OTS ont pu étre évaluées. Le modele OTS
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a conduit a des résultats au moins aussi satisfaisants que le modele OSS, et ce, sans
pénaliser en cofit de calcul. Les résultats obtenus avec le modele OTS, trés prometteurs,

doivent faire I'objet d’une publication (article en cours de rédaction).

Influence de I’évaporation sur le développement d’un jet plan

Dans un second temps, une analyse de l'effet de ’évaporation dans une configuration
turbulente et réactive a été effectuée. Pour ce faire, une configuration tri-dimensionnelle
de type jet plan a été proposée. Le couple méthane/oxygene a été retenu pour cette
étude. Pour se placer dans des conditions représentatives d'une chambre de combustion
de moteur-fusée, le méthane, mélangé avec une proportion de gaz briilés, est apporté sous
forme gazeuse alors que 'oxygene est, quant a lui, apporté par le biais d’un nuage de
gouttelettes dispersées.

Etant donné que cette configuration de jet plan diphasique est relativement peu étudiée
dans la littérature, une analyse a été effectuée sur le développement aérodynamique du jet
dans le cadre d’écoulements inertes. En particulier, il a été montré que I’évaporation a un
impact non négligeable sur ’écoulement dans la configuration étudiée. En particulier, le
régime d’auto-similitude observé pour des écoulements gazeux cisaillés a été perturbé par
I’évaporation. De plus, les mélanges considérés dans cette étude étant multi-especes, deux
hypothéses concernant la diffusivité des especes ont été comparées : lorsque le nombre de
Lewis est supposé unitaire et lorsque la diffusivité différentielle est prise en compte. Il a
été montré que, lorsque la diffusivité différentielle est prise en compte, une fraction de
mélange construite a partir de la conservation de l'atome d’oxygene était plus adaptée
pour décrire le mélange que la fraction de mélange de Bilger habituellement retenue dans
la littérature. Finalement, il a été observé que les temps caractéristiques de I’évaporation
étaient fortement impactés par I’hypothese adoptée pour décrire le transport moléculaire.

Finalement, lorsque le jet plan est considéré réactif, deux comportements ont été ob-
servés. En ce qui concerne 1’évolution des jets plans ou I’hypothese de Lewis unitaire était
retenue, une auto-inflammation a été observée au niveau de I'interface entre la partie cen-
trale et 'extérieur du jet. Celle-ci a été comparée a 1'auto-inflammation obtenue dans le
cadre de réacteurs homogenes. De faibles différences ont été observées mais globalement la
caractérisation par les résultats issus des réacteurs homogenes reste satisfaisante. A partir
des zones réactives, il a été observé qu'un front d’auto-allumage s’est développé vers l'in-
térieur du jet. De fortes différences liées a I’évaporation des gouttes ont été observées. En
particulier, les fluctuations de vitesse, de composition et de température ont donné lieu
a un plissement important du front d’auto-allumage. En revanche, lorsque la diffusivité
différentielle est prise en compte, 'identification des zones réactives n’a pas été possible a
partir de la fraction de mélange. Une analyse basée sur I’étude des processus précurseurs

de I'auto-inflammation —conforté par les résultats observés dans la littérature— a permis
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d’identifier les spots d’auto-inflammation a partir des régions ou les niveaux d’hydrope-

roxyle atteignaient un seuil apparent.

Perspectives

Ce manuscrit est clot par une série de perspectives qui pourraient étre approfondies
dans le cadre de futurs travaux ou collaborations.

Modéles de chimie réduite

Les performances des modeles OSS et OTS ont été évaluées dans le cadre de simulations
numériques directes et ont conduit a des résultats tres prometteurs. De par leur nature
globale ou semi-globale, ces deux modeles sont relativement peu cotiteux. Il serait donc
intéressant de les utiliser dans des configurations plus appliquées et plus “volumineuses”
(simulations de type RANS —Reynolds-Averaged Navier-Stokes— ou LES —simulations aux

grandes échelles—, par exemple).

Configuration de jet plan
Utilisation des modeles de cinétique chimique optimisés

Le choix d’une chimie complexe est a été retenu pour analyser les phénomenes liés
aux transport des especes en particulier lorsque la diffusivité différentielle est prise en
compte. La base de données constituée peut servir de référence pour étudier la réponse
des modeles OSS et OTS dans des configurations comportant des phénomenes qui sortent

du cadre de 'optimisation.

Modifications de certains parametres

Etant donné le coup de calcul important lié aux phénomeénes étudiés (phase dispersée,
termes source chimiques,...), il est difficile de conduire des simulations dans des confi-
gurations étendues en termes de dimensions des domaines de calcul. Il serait néanmoins
intéressant de poursuivre le développement du jet dans des domaines plus étendus.

Dans les configurations étudiées, la distribution des gouttes est mono-disperse. La
prise en compte d’un nuage multi-disperse est susceptible de modifier la répartition des
gouttes dans l’écoulement ainsi que son impact sur celui-ci. Par ailleurs, une nouvelle
configuration ou la vitesse de glissement entre les gouttes et 1’écoulement est non nulle

pourrait étre envisagée.
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Propagation d’un front d’auto-allumage

Méme s’il semble que le mode de propagation observé dans la configuration avec éva-
poration soit un front d’auto-allumage, le front est plissé par les perturbations. Il serait
intéressant de regarder le plissement de ce front dans un repere plus adapté. Par ailleurs,
étant donné que I’évaporation des gouttes préleve de ’énergie a 1’écoulement, il serait fort
intéressant d’étudier une configuration qui fait intervenir les interactions front d’auto-

allumage/gouttes.

Effet de la diffusion différentielle

Finalement, il a été observé que la diffusivité différentielle avait un impact non né-
gligeable sur le processus d’évaporation ainsi que sur la création de zones propices a
I'auto-allumage. Une caractérisation locale des flux diffusifs pourrait étre envisagée pour

illustrer ce phénomene.
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Annexe A : Optimisation basée sur le temps de rési-

dence normalisé

Comme souligné dans la Section 4.2, le modele OSS pour l'inflammation standard
ne suit pas parfaitement I’évolution temporelle de la température. En réalité, pour une
condition initiale quelconque (P, T, et @), le facteur pré-exponentiel est fixé a partir des
résultats de la procédure d’optimisation. Ainsi I’évolution de la température suit une évo-
lution classique de type loi d’Arrhénius, et donc, ne prend pas en compte les changements
de raideur de I’évolution de la température dii a la production et consommation de radi-
caux. Un algorithme plus complexe a été mis en place pour prendre en considération la
dynamique de I'inflammation. Dans un premier temps, le temps de résidence normalisé
t* = t/7; est introduit de sorte que 'intégralité de 1’évolution de la température jusqu’a
I'inflammation est comprise dans 'intervalle [0, 1] du temps normalisé. Dans un second
temps, IV, points de discrétisation (7)) sont choisis tels que ¢} € ]0,1] pour n € {1, N;}.
La fonction colit peut ainsi étre réécrite en fonction de la température atteinte a chaque

point intermédiaire de 1’évolution :

CF(Kn) = [[Toss(t,, Kn) = Trep(t3) [l pour n € {1, N;} . (5)

Cette nouvelle procédure génere N; valeurs du facteur pré-exponentiel pour chaque
condition initiale, ce qui traduit une nouvelle dépendance temporelle, et donc, une nouvelle
dimension de la table générée. En utilisant le temps normalisé, toutes les valeurs de (t})
utilisées comme points de référence sont identiques pour toutes les conditions, ce qui
évite de tabuler (t¥) : la seule donnée du délai d’auto-inflammation T; correspondant est
tabulée. Sachant que la raideur de I’évolution de la température augmente en approchant
le délai d’inflammation, il est nécessaire de considérer un nombre suffisamment grand
de points lorsque t* tend vers 1. Pour ce faire, une fonction de raffinement temporel f;
est introduite de fagon analogue a celle utilisée pour la discrétisation de la fraction de
mélange. Cependant, f; est une fonction de raffinement unilatérale : le raffinement a lieu
uniquement au voisinage de l'unité tout en restant inférieur a t* = 1. Partant d’une
discrétisation linéaire de N; points de I'intervalle ]0, 1], la fonction f; génere des valeurs
de t; de sorte que la densité de la discrétisation, c’est-a-dire le nombre de points par unité

de t*, augmente lorsque la valeur limite t* = 1 est approchée. L’expression de f; s’écrit :

ol a=——. (6)

Dans cette expression, le parametre 3 €]1,2] est la parameétre de resserrement qui
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F1GURE 18 — Comparaison entre 1’évolution de la température obtenue avec la chimie
REF et avec les modeles OSS standard et celui utilisant le temps de résidence normalisé
OSS(t*) pour trois mélanges différents de n-heptane/air.

détermine la concentration de points autour de t* = 1. La Figure 18 compare les résultats
obtenus avec la chimie REF et avec les modeles OSS standard et celui utilisant le temps de
résidence normalisé OSS(t*) pour trois mélanges différents de n-heptane/air initialement
a 1200 K et 5 bar. Il peut étre remarqué que non seulement le délai d’auto-inflammation
est correctement restitué mais I’évolution de la température dans son ensemble est par-
faitement suivie jusqu’a ce que I'inflammation a lieu dans le cas de 'optimisation basée
sur le temps de résidence.

Cependant, dans la pratique cette nouvelle procédure peut se révéler coliteuse en temps
de calcul pour des applications plus pertinentes de mélanges hétérogenes. En réalité, en
rajoutant une nouvelle dimension a la table (/V; 4+ 1 point pour chaque condition initiale),
la taille de la table peut en effet augmenter considérablement. Par ailleurs, il convient
de rappeler que l'objectif du modele OSS est d’avoir un bon rapport qualité/prix pour
résoudre la chimie dans un écoulement complexe turbulent et réactif. Dans de tels confi-
gurations, les variables d’intérét peuvent étre soit moyennées soit filtrées. En considérant,
par exemple le temps de résidence et la composition (p. ex., la fraction de mélange ¢), la
covariance entre les deux variables non résolue nécessite d’étre déterminée, ce qui induit
des cofits supplémentaires de modélisation. Ces démarches sont jugées sortir du cadre du

modele OSS, qui est congu pour étre le moins cotiteux en temps de calcul que possible.
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Annexe B : Evaluation de la température de croise-

ment

Dans la littérature, plusieurs expressions ont été proposées pour déterminer la tempé-
rature de croisement, par exemple dans les références [93, 94, 133, 110]. Dans deux des
références évoquées [93, 94], la température de croisement correspond a la température
atteinte dans la couche interne d’'une flamme de pré-mélange. Elle peut étre interpré-
tée comme la température a partir de laquelle des réactions de terminaison deviennent
prépondérantes par rapport aux réactions de branchement [95, 22]. L’expression de la
température de croisement 7T, peut aussi étre déduite du sous-mécanisme H,/O,, qui peut

étre vu comme le noyau de toute chimie d’hydrocarbures [133, 110].

TABLE 1 — Chimie simplifiée de 'allumage de H,/O, [110].

Réaction
(1ff) H+0, —-OH+O
(2f) Hy+O—-OH+H
(3f) Hy+OH-—-H,O+H
(4f) H+05+M — HO, +M
(6b) H,+ 0Oy — HO, +H
(
(
(

10f) H,0,+M — OH+ OH+M
11f) HO, +HO, — Hy0, + Oy
12f) HO, +H, — H,0, + H

Avant l'inflammation, la chimie du H,/O, peut étre analysée a partir du systeme
simplifié de la Table 1. Au dessus de la température de croisement, une explosion des
réactions de branchement prend place. Ce processus est discuté par la suite. Il est dominé
par les réactions (1f), (2f), (3f), (4f), et (6b). En dessous de la température de croisement,
I'étape de recombinaison (4f) est prépondérante par rapport aux réactions de propagation
(1f), (2f), (3f) et maintient la concentration du radical H a de faibles niveaux. Il n’y a
pas de réactions de branchement, et donc, I'inflammation a lieu en prenant un chemin
alternatif impliquant HO, et H,O,, pour lesquels la production et la consommation sont
pilotées par les réactions (10f), (11f), et (12f).

Inflammation en-dessous de la température de croisement

Dans ce cas, d’apres Sanchez et Williams [110], 'inflammation peut étre décrite a partir
des réactions (3f), (4f), (10f), (11f), et (12f). Ainsi, l'ensemble des radicaux correspond

aux quatre especes chimiques : H, OH, HO,, et H,O,. Leur évolution est pilotée par le
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jeu d’équations suivants 2

ddCt’H = kst CouC, — kst CuCo,Cria + k12t Cro, Ch, (7)
di?H = —k3t CouCh, + 2 k1ot Cn,0,Cwm0 (8)
M’;‘;% = kut CuCo,Chia — 2 k1t Crao, Crno, — krat Crao, C, ©)
d(ﬁlg% = —kuor Cin,o, Cario + 2 ks Chio, Crio, + Frar Ciio, Ch, (10)

qui peuvent étre combinées linéairement pour éliminer les réactions (3f), (4f), et (11f).
Il s’en déduit une équation décrivant I’évolution de la concentration de ’ensemble des
radiaux (Cy + Con + CH02 + OHQOQ)

d
& (OH + Con + Cho, + CHQOQ) = k12t Cno,Cn, — k10t Cu,0,CM1o (11)

L’application de ’hypothese QSS sur les radicaux H et OH permet d’obtenir
kst CuCo,Cma = k12t Cuo,Ch, + 2 k1ot Cu,0,CMio (12)
soit, en appliquant ’hypothese QSS au radical hydroperoxyle Cho,,

k11t Cno,Cno, = k1ot Cu,0,CMio - (13)

Cette équation permet de relier les concentrations du radical hydroperoxyle Cho, a Ch, o,

et a CMlO . /2
klOf 1/2 1/2
Chio, = ( CH6,Cotao (14)

Cette relation montre que la réaction élémentaire (12f) est autocatalytique dans le sens
ou elle produit du H,O, de fagon proportionnelle a la racine carrée de sa concentration.
L’inflammation en-dessous de la température de croisement correspond a ’emballement
thermique piloté par la réaction (10f) et par la production de peroxyde d’hydrogene don-
née par (12f) [110].

Inflammation au-dessus de la température de croisement

L’évolution temporelle de I'ensemble des radicaux est déduite du systeme d’équations

2. Les quantités Cyig et Cyiig indiquent la concentrations des espéces pondérées par les efficacités des
réactions & trois corps (efficacités de Chaperon).
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FIGURE 19 — Evolution, pour différents niveaux de pression, de la fonction de pondéra-
tion K* pour un mélange stoechiométrique de méthane/oxygene, sur toute la plage de
températures considérées dans la Fig 4.3.

suivant :
dCy
& = —kit Co,Cx + kot Cn,Co + k3t Cu,Con — kas Cr1aCo,Ch
+ ke Co,CH, (15)
dC,
TO = kit Co,Cn — k2t Cu,Co (16)
t
dC
d;)H = k‘lf 00201{ + k’gf OHQCO - kf3f CH2 COH (17)

qui, comme montré précédemment dans la référence [110], peut étre combiné linéairement

pour éliminer les réactions rapides (2f) et (3f). Il vient,

d
— (Cu +2Co + Con) = (2k1t — kag Cma) Co,Cu + ke, Co,Ch, (18)

dt

Cette relation indique que la croissance exponentielle de I’ensemble des radicaux prend

place uniquement si 2kq1¢ > kg Cha, ce qui permet d’établir une définition de la tempéra-

ture de croisement lorsque
2k1s = kar Oy - (19)

La valeur de T, dépend de la composition et de la pression par le biais des efficacités
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des réactions a trois corps (efficacités de Chaperon). Cette dépendance est illustrée sur la
Fig. 19, qui représente la fonction de pondération K* = (Kp;— Kp)/(K;— Kp) en fonction
de la température des gaz frais T". Cette figure montre qu’il y a un impact considérable

de la pression sur la température de croisement.







Modélisation et simulation des écoulements turbulents diphasiques et réactifs

Résumé : La combustion diphasique concerne un grand nombre d’applications pratiques. Dans le
cadre des moteurs-fusées, par exemple, plusieurs injecteurs sont disposés parallelement les uns aux
autres. L’oxygeéne y est injecté a 'état liquide. Le combustible est quant & lui injecté sous forme
gazeuse. Il s’ensuit des étapes (i) d’atomisation sous 'effet du cisaillement avec I'injection co-courant
du carburant et (ii) de dispersion des gouttelettes. Le mélange des courants combustible et oxydant
permet de former des zones propices a ’établissement d’une flamme. L’objectif de ce travail de thése
est donc de contribuer a ’amélioration de la connaissance des processus impliqués dans de telles
configurations, et ce, en s’appuyant sur la génération et I’analyse de base de données de simulations
numériques directes DNS (Direct Numerical Simulation). Celles-ci sont conduites avec le code de calcul
Asphodele qui est basé sur ’approximation de faible nombre de Mach. Pour ce faire, une configuration
de type jet plan est proposée. L'impact de la phase liquide est analysé en considérant la présence d’une
phase liquide dispersée et son éventuelle évaporation. Le couplage interactif entre les deux phases est
étudié a partir des termes source. Lorsque les termes sources chimiques sont pris en compte, les
zones réactives sont identifiées et caractérisées. Etant donné la complexité de la configuration étudiée,
plusieurs cas sont considérés afin de séparer la contribution de chaque phénomene. Par ailleurs, une
analyse des processus précurseurs de 'auto-inflammation d’un mélange a permis de calibrer un modele
de chimie réduite optimisée pour restituer ce phénomene. Ce modele s’inscrit dans la continuité des
travaux menés au sein de I’équipe. Ce travail a permis d’étendre le modele déja disponible et a servi
de base a la contruction d’un nouveau modeéle & deux étapes conduisant a une meilleure réponse ainsi
qu’a de meilleures performances.

Mots-clés : Combustion spontanée / Diffusivité thermique / Ecoulement cisaillé / Evaporation /

Flamme / Gouttes / Jets / Mach, Nombre de / Simulation par ordinateur / Turbulence

Modelling and simulation of turbulent reactive two-phase flows

Abstract : Two-phase flow combustion concerns a large number of practical applications. In spatial
propulsion, for example, injectors are arranged in a parallel configuration. Oxygen is injected at liquid
state whereas the fuel is injected in a gaseous form. The liquid jet is subject to shear-induced atomi-
sation followed by droplet dispersion. The mixing between both fuel and oxidizer creates zones where
combustion can be stabilized. The objective of this thesis is to contribute to the understanding of the
multi-scale processes involved in such configurations. For this purpose, direct numerical simulaitons
(DNS) databases are generated and analysed. Computations are carried out using the DNS solver
Asphodele. This solver is based on a dilatable low-Mach number framework. The contribution of each
phenomenon is studied in a planar jet configuration. The influence of the liquid phase is analysed
through interactive (two-way) coupling terms between the flow and the dispersed phase. The reactive
zones are identified and characterized. Since the proposed configuration is complex, different cases are
considered in order to separate the contribution of each phenomenon. In addition to this, an analysis of
the auto-ignition process allows the optimisation of a single-step chemistry model. This model follows
the ongoing work conducted in the research team. It extends an existing single-step chemical model
and serves as basis for an optimised two-step chemistry model, which offers a better response for the
almost the same (or even a lesser) cost.

Keywords : Combustion, Spontaneous / Thermal difusivity / Shear flow / Evaporation / Flame

/ Drops / Jets / Mach number / Computer simulation / Turbulence
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