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On se souvient d'une nuit d’un refrain
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On s’abime ot 1'on se pose
Les papillons osent
Mais la mer a repris

Les fossiles de nos folies
Que fais-tula?
Mais je sais pas
J'passais par la
Au coin du bois

Y avait ma vie
Qui m’attendait
Depuis trois siecles
Et me voila
Mais v’la-t-y pas
Qui j'vois la-bas
Une autre vie
Qui m’tend les bras

On ne force pas les choses
Elles partent comme elles éclosent
Le calice de tes roses
A flambé
On n’se dit rien ¢a vit comme ¢a vient
Ca vient ¢a va ¢a vit de bouts de rien

Ca s’immisce
Les papillons osent
Mais la mer a repris
Les fossiles de nos folies
Que fais-tu 1la?
Mais je sais pas
J'allais par la
Au coin du bois
Vivre la vie
Qui m’attendra
Dans deux trois siécles
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Elle m’attendra
Au coin du bois
Cette autre vie
Qui m’tend les bras
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A flambé
Au coin du bois j’ai trouvé ce matin
Une autre vie qui me tendait les mains

Comme on n’était pas grand-chose
Les papillons se posent
Et la mer a repris
Les fossiles de nos folies

Je t'attendrai
Au coin du bois
Et puis toujours

Tu seras la »

Tétes raides, Les choses
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PREFACE

« Ta saloperie de feu va vous éteindre tous, toi et ton espece, et en un rien de temps,
crois-moi! Yah! Je remonte sur mon arbre, cette fois tu as passé les bornes, Edouard,
et rappelle-toi, le brontosaure aussi avait passé les bornes, ot est-il & présent ? Back to
the trees! clama-t-il en cri de ralliement. Retour aux arbres! »

Extrait du roman « Pourquoi j'ai mangé mon pere « [1] qui évoque avec humour
la notion de progres en mettant en scéne une famille préhistorique vivant la plu-
part des inventions de ’humanité sur une génération depuis la premiére révolution
technologique qu’est la découverte du feu. Chaque invention apportant de nouvelles
ressources, elles liberent du temps ou améliorent la sécurité et permettent une trans-
formation de la structure sociale. Il y a les convaincus et les sceptiques : Edouard, le
peére, génial inventeur qui va changer la face du monde en ramenant le feu; Vania,
'oncle réactionnaire, ennemi du progres.

En Europe, ce n’est que tardivement - c’est-a-dire au XIXe siécle - que le « progres »
est devenue une notion économique, puis scientifique. C’est plus tardivement encore
qu’elle a rejoint la notion d’innovation, au point d’y étre confondue. La culture tech-
nique pré-industrielle (le systéme eau/bois/vent) découvrit, non sans débats et désac-
cords, que le progrés pouvait étre pensé comme une potentialité. La culture technique
de la premiere industrialisation (systéme fer/charbon/vapeur) au contraire, s’est fon-
dée sur la notion de progres en assimilant le progres a la science. La culture technique
de la seconde industrialisation (systéme pétrole/électricité/alliages), qui s’est élabo-
rée a partir des années 1880, franchit un pas supplémentaire en assimilant le progres
a I'innovation.

La combustion est aujourd’hui un des moyens principaux de conversion de 'éner-
gie dans le monde : production de chaleur (chaudieres, fours), d’électricité (centrales
thermiques), transport (moteurs automobiles, aéronautiques, fusées, ...). L'utilisation
du pétrole comme source d’énergie primaire a permis un développement de 1’huma-
nité sans précédent au cours du XX™e siecle. L'utilisation de 1/ de pétrole fournissant
autant d’énergie que le travail de 100 hommes pendant 24 heures, 'Homme a pu se
libérer progressivement du travail agricole nécessaire a sa subsistance.

Force est de constater que ce développement effréné a un poids environnemental
lourd et la préservation de l’environnement sera le défi du XXI*™® siecle. La program-
mation de 1’épuisement des ressources d’une part mais surtout I'impact de ’'homme
dans le changement climatique posent les bases de ce défi : « Comment continuer de
faire mieux en faisant plus propre avec moins de ressources ? ». La crise écologique a
fait apparaitre une notion nouvelle dans la définition du progres : le développement
durable. Un développement durable répond aux besoins des générations du présent
sans compromettre la capacité des générations futures a répondre aux leurs.

L’étude de la combustion a pour objectif de mieux décrypter les phénomenes phy-
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siques mis en jeu dans des chambres de combustion et ainsi de fournir des outils pour
les améliorer. Par exemple, le travail des motoristes dans 1'industrie automobile permet
de disposer de véhicules avec une consommation inférieure a 4 /100 km. Cependant
les progres techniques ne suffisent pas a participer a la réduction des émissions des
gaz a effet de serre intervenant dans le changement climatique, ils doivent étre ac-
compagnés de choix politiques éclairés visant a réduire la consommation d’énergie :
protocole de Kyoto, normes environnementales et bientot le sommet de Copenhague.
L'énergie la plus propre restera toujours celle qui n’est pas consommée.



INTRODUCTION

qui entrent en jeu pour pouvoir les modéliser. L'objectif final de la

simulation numérique de la combustion turbulente est de simuler un

systeme industriel complet. En effet les cotits de développement de nouveaux proto-

types de turbines ou de moteurs sont trés importants. Ils pourraient étre sensiblement

réduits par une optimisation préalable par simulation. De plus lors des simulations,
un plus grand nombre d’informations sont disponibles par rapport a des mesures

expérimentales, ce qui permet d’étudier la sensibilité a un parameétre donné. Pour cela
il est bien stir nécessaire que les modeles numériques soient suffisamment prédictifs.

, ETUDE DE LA COMBUSTION TURBULENTE et de ses mécanismes a pour objec-
tif de mieux comprendre les phénomenes complexes et leurs interactions

L’amélioration des chambres de combustion peut se faire selon différents criteres
suivant ’objectif recherché : rendement maximal, moindres émissions polluantes (CO,,
CO, NOy, ...). Il s’agit également de prédire les instabilités de combustion : un cou-
plage entre des modes acoustiques et la combustion peut entrainer une brusque aug-
mentation du bruit et déstabiliser la flamme jusqu’a la destruction compleéte de l'instal-
lation. Enfin une connaissance précise des transferts de chaleur dans les foyers indus-
triels est importante pour des questions de dimensionnement et de refroidissement.
Il est indispensable de connaitre 1'énergie recue par la paroi d'un moteur pour en
optimiser la durée de vie.

La simulation de la combustion turbulente connait depuis peu un nouvel essor avec
l'introduction de la Simulation aux Grandes Echelles (SGE). Cette technique permet de
calculer I’évolution instationnaire de 1’écoulement réactif turbulent et élargit significa-
tivement la compréhension des processus physiques controlant la flamme : mélange,
turbulence, chimie, transferts radiatifs, ... D’importantes avancées ont été effectuées
dans ce domaine et les simulations réalisées dans des configurations industrielles re-
produisent de bonnes tendances. Toutefois dans les études réalisées les échanges ra-
diatifs ne sont pas pris en compte en raison de la complexité du probleme a considérer
et des temps de calcul prohibitifs. Pourtant le rayonnement, méme s’il affecte peu la
structure de flamme elle-méme, joue un role crucial au niveau des flux thermiques
aux parois, ou lors des phases transitoires comme l’allumage ou 'extinction. De plus
des que des suies sont produites, le rayonnement redevient un processus important
pour la structure de flamme. Enfin la production des especes polluantes, comme les
oxydes d’azote (NOy), est tres sensible a la température [2, 3]. Les études réalisées [2]
montrent que des différences de température de l'ordre de 50 K engendrent des diffé-
rences de 100% sur les concentrations de NOy. Il faut donc tenir compte des échanges
radiatifs en combustion pour élargir le domaine de prédiction des simulations.

Cependant les physiques du rayonnement et de la combustion sont radicalement
différentes. La combustion est controlée par des échanges locaux alors que le rayon-
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nement est un mécanisme d’échange a distance. Leur couplage n’est donc pas simple.
Un certain nombre d’études de 1'impact du rayonnement sur la combustion ont été
réalisées dans des simulations moyennées [4] qui confirment que le rayonnement peut
avoir un impact significatif sur la formation des polluants. Par ailleurs, la turbulence
qui caractérise les écoulements considérés introduit des fluctuations de grandeurs im-
pliquées dans le calcul du rayonnement [4, 5, 6]. Les travaux réalisés dans ce domaine
de l'interaction turbulence-rayonnement (TRI) montrent que les champs moyens de
I’écoulement ne suffisent pas a calculer correctement les pertes radiatives qui sont for-
tement influencées par les fluctuations de température et de composition chimique,
du fait de leur dépendance non linéaire a ces variables.

A Tlinverse, l'effet du rayonnement sur la dynamique de la turbulence et de la
flamme, durant des phases transitoires instationnaires par exemple, n’a jamais pu étre
abordé de fagon directe et compléte, par manque d’outil adapté.

L’'objectif de ce travail est de proposer un tel outil, dans le contexte de la si-
mulation aux grandes échelles de la combustion turbulente dans des applications
industrielles.

Ce travail de these est dans le prolongement direct de la these de D. Joseph [2].
Cette these avait montré la faisabilité d'un calcul radiatif dans des géométries com-
plexes en utilisant la méthode des ordonnées discrétes sur maillages non-structurés.

Un des premiers objectifs ici et d’identifier les différents modéles pour le calcul
radiatif qui représentent un choix optimal en terme de précision/cofit de calcul, et de
démontrer la validité de ces choix méthodologiques.

Ainsi dans une premiere partie, les outils nécessaires a la description du rayon-
nement et de la combustion turbulente sont donnés. Un premier chapitre montre
les équations et les modeles de combustion turbulente. Le chapitre suivant rappelle
I'équation de transfert radiatif et les méthodes utilisées pour sa résolution. Un cha-
pitre est ensuite dédié plus particulierement a l'utilisation d’'un modele global pour
les propriétés d’absorption des gaz dans des applications de combustion afin de ré-
duire le temps de calcul du rayonnement.

Dans une deuxieme partie, 'interaction turbulence-rayonnement sera discutée.
Une étude a caractere fondamental sur l'interaction de la turbulence et du rayon-
nement permet de déterminer les processus physiques de la turbulence qui modifient
les transferts radiatifs. Un premier chapitre présente la problématique et I’état de l'art
sur cette question fondamentale & I'origine de nombreux travaux. Le chapitre suivant
a pour objet d’étudier I'impact de cette interaction dans le contexte de la simulation

aux grandes échelles utilisée dans ce travail.

La troisieme partie aborde le probleme du couplage du rayonnement avec la mo-
délisation de la flamme turbulente. L'impact du modele de combustion turbulente sur
le calcul des échanges radiatifs est évalué, dans un premier chapitre pour une flamme
laminaire puis dans un autre chapitre pour une flamme instationnaire en interaction
avec une paire de tourbillons.

Apres avoir validé la méthodologie du couplage, la derniére partie est consacrée
a la réalisation d"un calcul couplé combustion-rayonnement dans le cadre de la simu-
lation aux grandes échelles, objectif initial de la these. Le couplage dynamique de la
turbulence et du rayonnement pose une difficulté technique de réalisation en raison
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des temps de restitution tres longs des calculs radiatifs. Une stratégie de couplage est
proposée dans 1'optique d'un optimum en précision/cotit de calcul. Enfin dans un
dernier chapitre, la méthode développée est appliquée a une flamme turbulente de la-
boratoire, qui se rapproche d"une configuration industrielle. L'impact du rayonnement
sur la combustion turbulente est enfin analysé en détail.






Premiere partie

Du rayonnement en combustion
turbulente
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Dans cette partie ’ensemble des outils nécessaires a I'étude de l'interaction et du
couplage rayonnement-combustion turbulente sont donnés. Dans un premier chapitre,
les équations de la combustion sont rappelées. Les niveaux de description de la tur-
bulence sont explicités. Enfin le modele de combustion turbulente utilisé est présenté.
Dans un deuxieéme chapitre, 'équation de transfert radiatif est explicitée, ainsi que ses
différentes méthodes de résolution. Le modele utilisé dans le solveur radiatif, adapté
a la prise en compte de géométries complexes, est présenté plus en détails. Enfin dans
un troisiéme chapitre, un modeéle global pour les propriétés d’absorption des gaz est
proposé afin de réduire le temps de calcul du rayonnement tout en conservant une
précision acceptable dans 1’optique d"un couplage avec la combustion turbulente.
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MODELISATION DE LA COMBUSTION
TURBULENTE

La modélisation d'un probleme de combustion vise a résoudre les équations de
’aérothermochimie [7]. Ces équations consistent a modéliser 1"écoulement d’un fluide
dans lequel plusieurs especes sont transportées et réagissent ensemble en dégageant
de la chaleur. De facon générale les combustibles peuvent étre des milieux solides,
liquides ou gazeux. Le comburant qui oxyde le carburant est généralement 'oxygene
de l’air. Ainsi, I'écoulement peut faire intervenir une ou plusieurs phases. C’est par
exemple le cas rencontré lors de 'injection de sprays, leur évaporation et la combustion
de gouttes ou encore le transport de suies générées par une combustion incompléte
d’hydrocarbures. Cette étude se limitera cependant aux systémes monophasiques de
la combustion de gaz.

Deux situations génériques, schématisées sur la Fig. 1.1, peuvent apparaitre selon
la procédure utilisée pour introduire les réactifs. Dans les flammes prémélangées, les
réactifs sont mélangés avant de briler. Cette configuration est a priori plus efficace
mais la flamme est susceptible de se propager dans la zone de mélange ce qui pose des
problemes de sécurité. Au contraire dans les flammes non prémélangées ou de diffusion,
les réactifs sont introduits séparément de part et d’autre de la flamme et entrent en
contact au sein de la zone réactive. Pour chacune de ces deux configurations le régime
peut étre laminaire ou turbulent (voir Fig. 1.2). Dans la plupart des applications, les
réactifs, introduits séparément se mélangent partiellement avant de briler, le régime
est alors intermédiaire et partiellement prémélangé.

La Fig. 1.2 donne des exemples de systemes pratiques dans chacun des cas. L'étude
présentée dans le cadre de ce travail se fera dans la situation de flammes prémélangées
turbulentes, plus représentatives des applications de moteurs a allumage commandé
ou de turbines a gaz, dans la mesure ot les réactifs, introduits séparément, se mé-
langent partiellement avant de brler.

Le probléme de 1'aérothermochimie est décrit par un jeu d’équations « macrosco-
piques », ou Eulériennes, dans le paradigme des milieux continus. Les descripteurs
macroscopiques du systeme caractérisent 1’état de la « particule fluide » élémentaire.
Dans ce chapitre les équations de conservation liées au probleme de la combustion se-
ront d’abord établies sous leur forme générale. La description de la turbulence est une
source de difficulté car, bien que contenue dans les équations générales, elle implique
des niveaux de discrétisation, spatiale et temporelle, trop fins pour étre applicable a
des géométries complexes. Il est donc nécessaire d’introduire une modélisation plus
ou moins complexe en fonction de I'approche choisie. Cette description modélisée
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® (a)Reéactifs parfaitement prémeélangés accroche-flamme

Oxydant ———

Combustible — 3 ME ot

FLAMME

® (b)Réactifs non prémélangés

Oxydant —>

combustible ——» FLAMME

F1G. 1.1 — Flamme prémélangée (a) et flamme de diffusion (b), d’apres [8]

INTRODUCTION
DES REACTIFS

bec Bunsen
(Pfémélangé ]". cusmiere domestique
turbmes a gaz

motewrs aallumage commande

briquet - bougie
(mm préméhmgé) o indw el T
moteur Diesel

moteurs - fusée

F1G. 1.2 — Systemes pratiques classés selon le type d’injection (prémélangée ou non) et la nature lami-
naire ou turbulente de I'écoulement, d’aprés [8] .
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de la turbulence implique une modélisation de l'interaction combustion-turbulence.
Différentes approches existent, qu’elles soient algébriques, statistiques (pdf) ou géo-
métriques (« front tracking ») [9]. Le modeéle de « flamme épaissie » utilisé dans ce
travail sera présenté plus en détails. Enfin le traitement des conditions aux limites et
les méthodes numériques du solveur employé (AVBP) seront brievement présentés.

EQUATIONS DE L’AEROTHERMOCHIMIE

Le systeme d’équations présenté ici pour la combustion turbulente est tel qu'il est
résolu dans le solveur AVBP [10].

Grandeurs de la Thermochimie

Le modéle mathématique utilisé est constitué des équations de conservation instation-
naires, écrites pour un fluide réactif hétérogene, non-isotherme compressible composé
de K espéces chimiques. En considérant un mélange de masse totale m, de masse volu-
mique p et de masse molaire moyenne W et en notant m, pi et Wy, la masse, la masse
volumique de I'espéce k et sa masse molaire, la masse volumique du mélange est égale

N

a:
K

L= Z Pk (1.1)
k=1

On peut alors définir pour chaque espece du mélange, sa fraction massique Yy, nombre
sans dimension, comme :

K
my Ok
Y, = — = == tel que Y, =1 1.2
k 0 q k§:1 k (1.2)

La masse molaire du mélange est obtenue a partir des fractions molaires d’espéeces qui

le composent par :
W= EK Je N (1.3)
o Wi 3

k=1

La richesse ¢ du mélange est définie comme le rapport combustible (F) sur oxydant
(O) rapporté a sa valeur stoechiométriques :

Yr ) Yr Yr
=(—/ <> =5— 1.
¢ <Yo o)., Yo (1.4)
ou s est le rapport stoechiométrique massique s = 1/ (%) ; La loi des gaz parfaits
S

peut s’écrire :
PW p

p = =
RT — RTYE, o

(1.5)

ou P et T désignent respectivement la pression et la température du mélange et
R = 8.314 J.mol'.K! la constante des gaz parfaits. Pour chaque espece, la fraction
molaire Xj est également définie comme :

W K
X = Yka tel que 2 Xe=1 (1.6)
k=1
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1.1.2

N

La quantité de chaleur mise en jeu pendant une transformation a pression
constante (isobare) d'un systeme thermodynamique qui recoit ou fournit un travail
mécanique est exprimée par l'enthalpie, fonction d’état extensive. L'enthalpie mas-
sique d'une espeéce k a la température T s’écrit :

T
m(T) = AOL(TY)  + /T cpdT’ (1.7)

—

Enthalpie de formation Enthalpie sensible

ol ¢y représente la chaleur massique de cette espece a pression constante. La chaleur
massique du mélange C, est obtenue par la loi de mélange :

K
Cp = Z chpk (18)
k=1

Enfin l'enthalpie massique du mélange est donnée par :

K
h= Z Yichy (1.9)
k=1

Cinétique chimique

La combustion est le résultat de réactions fortement exothermiques issues du contact
entre un combustible et un comburant. La description complete de la combustion d'un
carburant requiert plusieurs centaines d’especes et plusieurs milliers de réactions. En
pratique dans la cadre de calculs sur des géométries complexes, une chimie simple est
utilisée, ce qui permet de retrouver le bon comportement de la flamme en termes d’état
d’équilibre et vitesse de flamme (éventuellement allumage). Ces chimies simplifies ont
en général 1 a 4 étapes et 3 a 6 espéces.

Pour une chimie simple a une étape et 3 especes (le carburant F, 'oxydant O et le
produit P), le schéma réactif s’écrit :

veF +vpO — vpP (1.10)

ot v sont les coefficients stoechiométriques de la réaction.

Le taux de consommation de I'espéce F s’écrit en utilisant une loi d’Arrhenius :

e (OO (T
wp—VpWF<WF> <WF) Aexp T (1.11)

Les exposants sr, sp, la constante préexponentielle A et la température d’activation T,
sont donnés par le modele de cinétique chimique.

Le dégagement de chaleur s’exprime comme :
wr = Qowr (1.12)

avec Qy = — Zszl Avkhg la quantité de chaleur dégagée par une unité de masse de
carburant consommée.
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Equations de conservation

La description de I’écoulement se base sur les équations de conservation, de la quantité
de mouvement, de l'énergie et de la masse de chaque espece. Les quelques éléments
de thermodynamique présentés précédemment permettent de prendre en compte le
terme source d’origine chimique du milieu réactif.

Dans ce qui suit, une notation condensée a été utilisée pour les opérateurs de
dérivation : 9; = % et 0; = %. La convention d’Einstein sur les indices répétés est
1
également utilisée.

Conservation de la quantité de mouvement

K
dr(pu;) + 9j(oujuj) = —9;P + 9y + Y _ pYiFei (1.13)
=1

ou F; est la composante dans la direction i du vecteur des forces extérieures sur
I'espece k. Si la gravité est négligée et en I'absence de forces extérieures, ce terme est
nul.

T;; est le tenseur des contraintes visqueuses. Dans l'approximation de Boussinesq,
il est relié au tenseur des déformations par :

1
Tij = 2u(Sij — 395n) (1.14)
ou J;; désigne le symbole de Kronecker. Le tenseur des déformations est donné par :
1
Si]' = E(aiuj + ajui) (1.15)

La viscosité laminaire est calculée par la loi de Sutherland :

T1/2
T+ c

U=c (1.16)

avec ¢; = 1.457.107° et ¢, = 110,4K. Cette formule empirique pour la viscosité de

l'air est supposée encore valable pour des mélanges de gaz dilués dans 1’air. Dans des
modeéles de chimie simple, une loi en puissance peut étre aussi utilisée :

- (1) -

Conservation de 1’énergie

L'énergie totale E est définie comme la somme de 1’énergie interne e et de I’énergie
cinétique : E = e + %ulz

9t(pE) + 9;((0E + P)u;) = 0j(u;Ti;) — 9iq; + wr (1.18)
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ol le terme wr représente le dégagement de chaleur di a la réaction de combustion.
Le flux de chaleur 0;q; représente les échanges par conduction et par rayonnement. Il

est donné par :
K

9iq; = —0;(A0;T) + 0; <Z pthkvd,k;i> + S, (1.19)
k=1

Le premier terme de I'Eq. 1.19 représente le flux de conduction thermique, il est
modélisé par une loi de Fourier :

chermique,i = _/\aiT (1-20)

ol A est la conductivité thermique, définie par :

HC

Pr (1.21)

A =pC,Dr =

Dr est la diffusivité thermique. Le nombre de Prandtl, Pr, est supposé indépendant
de la composition du mélange.

Le deuxiéme terme de I’'Eq. 1.19 représente 1'effet Dufour ou v4 i la vitesse de dif-
fusion de l'espece k. Il correspond au flux de chaleur généré par un gradient massiques
et est en général négligé.

Enfin le dernier terme de 1’Eq. 1.19, S, est le terme source radiatif. Il contient toute
la complexité du probleme du transfert radiatif qui sera explicité au chapitre suivant.
Le flux radiatif q, associé est tel que :

Sy = 9iqy,i (1.22)

Conservation des especes

9(pYk) + 0i(pYyu;) = —0;iJki — Wi (1.23)

ou le flux de diffusion des especes Ji est donné par une loi en gradient, comme pour
le flux de diffusion de la chaleur, appelée loi de Fick :

Jki = —pDy9; Yy (1.24)

Tout comme la diffusivité thermique Dr, la diffusivité de 1'espece k, Dy, est propor-
tionnelle a la viscosité laminaire :

K
Dy = - .
PPk = g0 (1.25)
ol Scy est le nombre de Schmidt associé a 1’espece k. Les flux de diffusion dus a 1'effet

Soret sont négligés.

La conservation de la masse dans un calcul multi-especes est assurée par la rela-
tion :

K
Z Yka,i =0 (1.26)
k=1
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ot Vi ; est la vitesse de diffusion de I'espece k dans la direction i. En utilisant I’approxi-
mation de Hirschfelder-Curtis, ces vitesse s’expriment comme un gradient de I'espéce
k:
Wi AL
YiVki = Dx—>0i Xy = =——-0;X 1.2

Vi = Diypr0ie = 530X (1.27)
Or la somme de cette expression sur toutes les especes ne vérifie pas forcement
I’'Eq. 1.26. Une vitesse de correction V¢ est alors ajoutée a la vitesse de convection
pour assurer la conservation de la masse :

K
¢ 12 Wk
vV = E — —~0: X .
i : lSCk Wal k (1 28)

Le flux de diffusion des especes s’écrit alors :

Jei = —PDk(9;Yy — Yi VYY) (1.29)

MODELISATION DE LA TURBULENCE

La turbulence est un régime d’écoulement de fluides visqueux dont les mécanismes
internes de transfert d’énergie maintiennent une hiérarchie de structures tourbillon-
naires qui s’étendent sur un intervalle continu d’échelles macroscopiques. La turbu-
lence se développe quand le nombre de Reynolds, Re (rapport entre les forces d’iner-
tie et les forces visqueuses) atteint des valeurs suffisamment importantes. 11 est défini
comme Re = UL/v ot U est la vitesse moyenne de 1’écoulement, L une longueur
caractéristique de I'écoulement et v la viscosité cinématique. Les propriétés de la tur-
bulence sont associées a :

— un caractere aléatoire;

— des phénomenes instationnaires : p, u, T et P sont instationnaires;

— des phénomenes non linéaires :

— coexistence de mouvement a des échelles trés différentes,

— transfert d’énergie entre les échelles,

— énergie répartie des grandes structures (taille fixée par la géométrie de 1’écou-
lement L) vers les petites structures (taille fixée par le caractére dissipatif de
I’écoulement 77),

— énergie des grandes structures issue de 1’écoulement moyen.

La turbulence a pour effets de :

— augmenter la dissipation,

— étirer les lignes de courant,

— accroitre le mélange,

— augmenter les transferts aux parois.

Les applications industrielles de combustion utilisent le plus souvent des écou-
lements turbulents. En effet ceux-ci accroissent considérablement le mélange et 1’ef-
ficacité de la combustion est fortement augmentée. Cependant l'interaction entre la
turbulence et la combustion est complexe et peut dans certains cas inhiber la combus-
tion, voire éteindre la flamme. Cette interaction est fortement non linéaire et pose des
problemes de modélisation.
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1.2.1 Les différentes approches

La résolution des équations de 1’aérothermochimie instationnaire implique de prendre
en compte la dynamique de toutes les échelles spatio-temporelles présentes. Pour re-
présenter numériquement la totalité de ces échelles, la discrétisation doit étre suffi-
samment fine sur un domaine suffisamment grand : les pas de discrétisation en es-
pace (Ax) et en temps (At) de la simulation doivent étre respectivement plus petits que
la longueur et le temps caractéristiques associés a la plus petite échelle dynamique-
ment active. En méme temps le domaine de simulation doit contenir suffisamment de
grandes structures pour obtenir des statistiques fiables. Ce critere de rapport d’échelles
peut étre trés contraignant et dépend du nombre de Reynolds.

Dans le cas d'une turbulence homogene isotrope (T.H.L.) instationnaire, le rapport
entre 1’échelle la plus énergétique [ et la plus petite échelle dynamiquement active
est évalué par ?? :

l
ﬁ =0 (Re?“) (1.30)
ou Re; est le nombre de Reynolds turbulent. Re; = ”7/1, avec la fluctuation de vitesse

u' = ,/q ot1 q est 'énergie cinétique turbulente et /, I'échelle intégrale.

Lorsque ce critere est respecté, le systeme d’équation présenté au paragraphe 1.1.3
peut étre directement résolu. Ce type de simulation, trés cotiteuse en mémoire et temps
de calcul, est devenu accessible grace aux progres des méthodes numériques et des
moyens informatiques : c’est la Simulation Numérique Directe’ (S.N.D.). En utilisant
des schémas numériques d’ordre élevé pour éviter d’introduire de la diffusion numé-
rique, ces simulations permettent de réaliser de véritables « expériences numériques ».
Cependant leur cotit CPU tres important les limite a des configurations simples et des
nombres de Reynolds modérés.

Pour simuler un écoulement turbulent dans des géométries complexes a des
nombres de Reynolds élevés il est nécessaire d’utiliser des maillages qui ne respectent
pas le critere de la DNS. Deux approches sont alors possibles (Fig. 1.3 a 1.5) :

~ La Simulation des Equations Moyennées au sens de Reynolds?, fournit une solu-
tion moyenne de 1’écoulement en modélisant toutes les échelles de la turbulence.
Cette approche est tres utilisée dans 1'industrie en raison de sa rapidité pour des
nombres de Reynolds élevés. Cependant, elle est peu prédictive et ne fournit pas
d’informations instationnaires.
Dans cette approche, la solution exacte u est décomposée comme la somme de
sa moyenne statistique (u) et d’une fluctuation aléatoire u’ :

u=(u)+u (1.31)

Pour des écoulements stationnaires en moyenne, la moyenne statistique est as-
sociée a une moyenne temporelle d’apres le principe d’ergodicité :

(uy=u= lim — | udt (1.32)

'D.N.S. pour « Direct Numerical Simulation »
?R.A.N.S pour « Reynolds Averaged Numerical Simulation »
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— La Simulation aux Grandes Echelles? (S.G.E) donne acces a des variables filtrées

dans des écoulements complexes instationnaires a des Re élevés. Seules les plus
grandes échelles de I'écoulement (i.e. les modes basses fréquences) sont résolues.
Les mouvements des échelles non résolues sont représentés par un modele de sous
maille dont le role est de reproduire l'effet de ces mouvement de petite échelle
sur les grandes échelles. Une longueur de coupure est définie entre les petites et
les grandes échelles. Un point fort de cette approche repose sur I’hypothése de
Kolmogorov selon laquelle les micro échelles turbulentes ont un comportement
dissipatif universel. En effet, si I’écoulement atteint un nombre de Reynolds suf-
fisamment grand 1’équilibre des structures de micro échelle ne dépend pas des
conditions particulieres de 1’écoulement, et la méthode peut donc étre indépen-
dante de I’écoulement étudié. Ce travail se place exclusivement dans le cadre de
LES car ces simulations permettent de résoudre une partie des structures tour-
billonnaires (cf Fig. 1.3) et d’étudier des phénomeénes instationnaires a ’échelle
de temps de la turbulence (allumage, extinction, instabilités de combustion, ...).

;

F1G. 1.3 — Modélisation d'une flamme 1) DNS, 2) LES, 3) RANS, Remerciements Laurent Gicquel.
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F1G. 1.4 — Evolution d'une grandeur turbu-
lente en DNS,LES et RANS, d’apres [8].

F1G. 1.5 — Spectre d'énergie pour une THI avec
les approches DNS, LES et RANS, d’apres [8].

La Simulation aux Grandes Echelles

La séparation des échelles est réalisée par l'application d'un filtre passe-haut en
échelles (i.e. passe-bas en fréquences). Mathématiquement ce filtrage est réalisé dans

3L.ESS. pour « Large Eddies Simulation »
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1.2.3

I'espace physique comme un produit de convolution. La partie résolue d"une variable
spatio-temporelle u est définie formellement par la relation :

+o00
u(x) = / u(x)G(x — x")dx’ (1.33)
ou G est le filtre a une certaine longueur de coupure A, = 1/k.. Plusieurs types de
filtres sont possibles : le filtre boite dans 1’espace physique, le filtre gaussien et le filtre
porte dans 1'espace spectral (voir [11] pour plus de détails sur le filtrage). En pratique
C’est le filtre boite qui est utilisé et le filtrage est réalisé par le maillage lui-méme.

Selon le type de filtre utilisé (filtre boite ou gaussien) 1'opération de filtrage peut
ne pas étre idempotente (u # U et u # 0) et ne pas commuter strictement avec les
opérateurs de dérivation spatiale ou temporelle. Ce type d’erreur est la plupart du
temps négligé. Il est communément admis que les erreurs dues au schéma d’intégra-
tion numérique sont du méme ordre de grandeur.

Enfin pour éviter de faire apparaitre des corrélations de type p’u’, difficiles & mo-
déliser le filtrage de Favre est choisi :

. pu
u="— (1.34)
0
Les fluctuations se calculent a partir de la valeur filtrée :
' =u-1u (1.35)

On garde ainsi une forme conservative des équations de conservation dans des écoule-
ments a densité variable, forme sur laquelle sont basés les principaux codes de calcul.
Les valeurs expérimentales mesurées doivent étre filtrées et traitées pour calculer des
moyennes de Favre pour permettre une comparaison a des résultats de LES [12].

Equations de conservation filtrées

L'opération de filtrage des équations de conservation instationnaires utilisant les
Eq. 1.33 et 1.34 conduit aux équations suivantes ot les termes ayant comme exposant ¢
désignent les composantes sous-maille :

— Conservation de la quantité de mouvement :

3 (pit; + 9;(piity) = —3;P — (T + T}') (1.36)
— Conservation de 1'énergie :
0:(PE) + 0;((pE + P)iti) = 0;(ifi(Tyj + T')) — 0i(qm, + dms') + Sr + 1 (1.37)
— Conservation des especes :
7 T ~ T —~t —_—
r(pYk) + 9i(pYiti) = —0i(Jii + Jui ) — Wi (1.38)

Les termes de diffusion moléculaire filtrés, comme dans le cas non filtré, sont mo-
délisés par :
— Tenseur des contraintes visqueuses filtrées : 7;; = 2;{(51-]- — %(51']‘511)
C.— 1 (3.7 — 9.7
avec S;j = 5 (0,1 — 9jil;)
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— Flux de diffusion thermique filtré : q;,; = —A9;T

— Flux de diffusion d’espece filtré : f;; =—p (DkGiYk — ka/?)

Il faut noter que certains termes de type ® ont été remplacés par ®, comme par
exemple dans I'expression du tenseur des contraintes visqueuses filtré ot u; remplace

u; qui n'est pas accessible avec les variables filtrées au sens de Favre. L'effet de cette
approximation sur les termes visqueux a été validé par Erlebacher [13].

Le filtrage fait apparaitre des corrélations d’ordre deux qu’il faut modéliser pour
fermer le systéme :
— Le tenseur des contraintes de Reynolds sous maille : ﬁjt = —p(uu; — i;il;)
La partie isotrope du tenseur TNZ-]-t est négligée et la partie anisotrope est modélisée
par une hypothese de viscosité turbulente de type Boussinesq :

_ 1. -
T~ 2u(Si — 551']'511) (1.39)

La viscosité turbulente y; est estimée par un modéle type WALE [14, 15] dans le
solveur utilisé. Cette valeur est également utilisée dans le calcul des corrélations
vitesse-température et vitesse-fraction massique.

— Le flux de diffusion thermique sous-maille : g;,;' = u;T — il;T

@t ~ _P%aﬁ avec 0,7 < Pr' <0,9 (1.40)

— Le flux de diffusion des espéces de sous-maille : ]Ak;t = Jl\fk — LTZ-Yk

]7,1‘ ~—p <$8iﬁ — ﬂVf’t) avec 0,7 < Sc; 0,9 (1.41)
k
avec la vitesse de correction turbulente V' = Yk | S%%Bj(vk

Enfin des termes sources filtrés apparaissent dans 1’équation de 'énergie :
— Le terme source chimique wr, modélisé par une loi d’Arrhenius en exponen-
tielle doit étre modifié, En effet :

— SF —~ SF
pr °F pr SF Ta ﬁYp pYF Ta
W | = — ) A —= Wp | — — A —=
e (WP> WF P\~ ) F e WE WE PATF
- (1.42)
La loi d’Arrhenius étant fortement non linéaire, le terme w fait apparaitre des

—_—~

corrélations croisées (YY), YL T', ...), qui nécessitent une modélisation pour défi-
nir la relation de fermeture. Ces corrélations correspondent a 'interaction sous-
maille entre la combustion et la turbulence. La modélisation de ce terme sera
explicitée dans la section 1.3.

— Le terme source radiatif S,. Il est obtenu en résolvant I’équation de transfert
radiatif qui sera présentée dans le chapitre suivant. La résolution du transfert
radiatif dépend des champs de température et de concentration, avec une dé-
pendance la aussi non linéaire :

SH(T,Ya) # S(T, Vi) (1.43)

Une partie importante de ce travail de these a consisté a évaluer I'impact du
filtrage de la LES ainsi que 'impact du modele de combustion sur le terme
source radiatif S,.
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1.3

MODELISATION DE LA COMBUSTION TURBULENTE EN LES

Dans le cas d'une flamme prémélangée, 'épaisseur du front de flamme est de 'ordre
de 0,1 & 1mm ce qui est bien plus petite que la taille des mailles LES. Ainsi, I'interac-
tion du terme source chimique avec la turbulence est importante au niveau sous-maille
et ne peut étre négligée. Les modeles de combustion turbulente s’attachent essentiel-
lement a proposer des relations de fermeture du terme source chimique wr qui repré-
sente cette interaction. Les principales classes de modéles pour la LES sont résumées
ci dessous.

Modeéles algébriques

Un exemple de modele basé sur la loi d’Arrhenius est le modéle de combustion de
Magnussen [16]. Ce modele tente de prendre en compte la turbulence en stipulant que
le taux de réaction observé est le maximum du taux de réaction chimique wkin basé
sur une loi d”Arrhenius des grandeurs filtrées, et du taux de mélange turbulent W™
basé sur I'énergie cinétique de sous maille 4°8° et sur son taux de dissipation €°¢° :

wr = max(wk™, ™)

: 58 S — (1.44)
1/wm1x — % — CDA 2qsg5

Cette modélisation est grossiere car elle omet que dans une flamme prémélangée
la combustion n’est pas contrdlée par les temps de mélange mais par la turbulence qui
impose le plissement de la flamme.

Modzéles statistiques

Les approches statistiques (ou modeles pdf) ont pour objectif de décrire de fagon
statistique les propriétés des états intermédiaires dans le front de flamme. La densité
de probabilité d’avoir une fraction massique Y en x a t dans l'intervalle dY autour de
Y* est donnée par P(Y*;x,t)dY, oli Y* est une réalisation de la variable aléatoire Y.
Ces pdf vérifient les relations suivantes :

/ﬁ( ix, Y =1
/Y* :x, DdY = Y(x, 1) (1.45)

/Y (Y* = Y)2P(Y*;x, H)dY = Y2(x )

Dans le cas d'un écoulement multi-especes et pour tenir compte de la statis-
tique de température, une densité de probabilité mixte («joint pdf ») est intro-
duite : P(Y7,..., Y%, T;x,t). Ainsi la valeur moyenne d"une fonction f(x, t) est calculée
comme :

/ //fxt (Y7, ..., Y5 Tix )dY, . .. dYedT (1.46)
Y, Yi
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Dans la cas de flamme de diffusion avec une chimie simple, la pdf mixte peut étre
exprimée en pdf conditionnelles par rapport a la pdf de la fraction de mélange. De
fagon générale, les modeles a pdf se répartissent en deux classes (voir [7, 9] pour plus
de détails) :
— les modeles a pdf présumée, ces modéles supposent une forme pour la pdf de la
fraction de mélange, généralement a 1’aide de fonctions béta,
— les modeles qui résolvent une équation de transport pour la pdf a partir de
I’équation de la variable de progres.

Modeles géométriques

Le principe est de considérer que la flamme, assimilable a une interface infiniment
mince (approximation de flammelettes), peut étre décrite de fagon cinématique (voir
[17] pour plus de détails). L'interface est suivie au moyen d’une variable G et se situe
au niveau d'une isolighe G = G*. La variable filtrée, au sens de Favre, G est transportée
par 1’équation :

0:(pG) + 0;(pi;G) = —S5°8° — 9,G*¢*

5 — sl VG| (47
6% = p G - €]

Le terme G*3° est associé au transport turbulent de G, il est tres souvent modélisé
par une loi de diffusion :
Svp
Ge = -G 148
Le terme S%° est associé au déplacement du front de flamme et a la vitesse de
flamme turbulente. Menon [18] propose une formule inspirée des modeles RANS :

5% = ps7| VG| (1.49)

ou st est la vitesse turbulente sous maille. La relation de fermeture est étant générale-

ment du type :
J— n
ST u’
. +a <5L) (1.50)

ol u’ est une estimation de 1’échelle de turbulence de sous maille. Il n’existe pas de
relation universelle pour définir cette quantité qui dépend beaucoup du régime de
combustion, la nature des réactifs, ...

Le modele de flamme utilisé dans la suite de ce travail pour les flammes prémélan-
gées est le modéle de flamme épaissie, originellement proposé par Butler et O’Rourke
[19]. Il repose sur une résolution explicite du front de flamme décrit par une loi d"Ar-
rhenius. Ce front de flamme est épaissi de fagcon controlée afin de pouvoir étre résolu
sur le maillage de la LES et un modéle de sous maille lui est adjoint pour rendre
compte de la surface de flamme non résolue. Ce modele est présenté en détail dans le
paragraphe suivant.
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1.3.1 Le modele de flamme épaissie dynamique en LES

Ce modeéle a pour origine les travaux de Butler et O’Rourke [19]. Il repose sur la
résolution de la structure interne du front de flamme suivant une loi d’Arrhenius qui
peut s’écrire dans le cas d"une chimie simple :

Ta
Wp = AYFYO exp <—T) (1.51)

Flamme laminaire : Pour une flamme laminaire, régie par le systtme d’équations
du paragraphe 1.2.3, des grandeurs caractéristiques comme la vitesse de flamme lami-
naire s) et I'épaisseur de flamme laminaire 6? sont définies. Il est possible de montrer
que [7]:

S(l) (o8 Dd)p

et (5? x5 (152)
51

Dans le régime de flammelettes, qui est celui rencontré dans la plupart des appli-
cations, la plus petite taille caractéristique est fixée par I'épaisseur du front de flamme.
C’est donc 5? qui fixe la taille du maillage Apys en DNS. En LES, 5? est d'un ordre
de grandeur inférieur a la taille du maillage. Une propriété particuliere de la flamme
de prémélange est alors utilisée : en multipliant la diffusivité moléculaire par F, et en
divisant le terme source wr par F, la structure de flamme est épaissie tout en conser-
vant ses propriétés globales telle que la vitesse de flamme s?. Ainsi en remplacant D
par FD et wr par % pour une flamme laminaire la flamme est F fois plus épaisse, voir
Fig. 1.6, mais se propage a la méme vitesse (cf Eq. 1.52).
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F1G. 1.6 — Exemple de profils de température pour une flamme laminaire de méthane sans épaississement
et pour un épaississement de F = 20.
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Ainsi, le probleme de résolution du front de flamme posé par la LES est surmonté
en appliquant cette transformation sur le front de flamme. Pour un maillage LES, ot
Arps = FApns, le choix est fait de résoudre une flamme F fois plus épaisse que la
flamme réelle et qui sera donc résolue sur le maillage de la LES :

L‘S? — o7 ~ 10420 (1.53)
Ares  Apns

L'épaississement F est choisi tel qu’il y ait une dizaine de points dans le front de
flamme.

Flamme turbulente : Dans le cas d’une flamme de prémélange turbulente, 'effi-
cacité de la combustion est directement liée a la surface d’échange entre les gaz frais
et les gaz brilés : plus la surface de flamme est importante, plus le dégagement de
chaleur I’est. Or, comme l'illustre la Fig. 1.7, la flamme épaissie perd de sa capacité a
se plisser, une partie de la surface de flamme n’étant plus explicitement résolue.

b

F1G. 1.7 — Influence de I'épaississement dans l'interaction combustion-turbulence (F = 1 et F =5). Le
taux de réaction est représenté en noir le long du front de flamme, superposé au champ de vitesse. La
turbulence augmente le plissement de la flamme et donc la vitesse de réaction. L'épaississement réduit le
plissement et ainsi la vitesse de réaction, ce qui est compensé par la fonction d’efficacité. D’aprés [7].

Pour modéliser le défaut de plissement de la contribution sous-maille et retrouver
la bonne vitesse de flamme turbulente, la fonction d’efficacité ¢ est introduite. Elle est
fonction de I'épaisseur de flamme non épaissie (67), de I'épaisseur de flamme épaissie
(511), d’une échelle de filtrage de 1'ordre de grandeur de la flamme épaissie (A.) et
de la fluctuation de vitesse turbulente a cette échelle (”/A@)' Les détails sur la fonction
d’efficacité sont donnés dans [20, 21].

Dans le contexte LES, ’équation de transport du carburant filtrée s’écrit :
9 (pYF) + 9;(PiliYr) + 3;Y;* =V - (pDVYF) + GoF (1.54)

Trois termes de cette équation nécessitent une fermeture :

— Le terme source chimique an = AYrYp exp (—%) ,

— Le transport turbulent sous-maille Yfgs = ﬁ(l/l/l\Y/p — LTI-Y;),
— le terme de diffusion V - (0DVYE).
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L’équation de transport du carburant pour une flamme turbulente en DNS (équa-
tion non filtrée), s’écrit en utilisant le modéle épaissie :

A T,
9t (pYF) +9;(pu;Yr) = V- (0FDV YE) + %YFYO exp <_T> (1.55)

Cette équation doit étre ensuite filtrée sur un maillage de LES en choisissant F. Pour
un F donné tous les parametres nécessaires pour calculer ¢ sont fixés.

Le front de flamme ayant été épaissi avant le filtrage, les gradients de fraction
massique, température, densité, etc ont déja une taille caractéristique supérieure a Args
et il peut étre écrit :

Yr~Yr, Yo~ Yo, T~Tetpr~p

Ainsi, le terme source filtré est calculé par :

%YFYO exp <—€f> o~ %ﬁ% exp <—?>
(1.56)

et les fluctuations sous-maille peuvent étre négligées car elles sont prises en compte
via la fonction d’efficacité.

Les autres termes non linéaires sont traités de la méme facon :

V- (0FEDVYF) ~ V - (pFEDV Yr) @57)
= V- (pFEDVYF)
Vo8 = p(u;Yr — 1Y)
—
__ : FuNYr o~ o~
avec u;Yr = pu;)YF ~ pu +pu1 )Y = u;Tr +ul'Yr = ;Y (1.58)

donc Y*8 = 0 dans le front de flamme

Comportement du modéle hors de la flamme : L'introduction de 1’épaississement
a pour conséquence de modifier la diffusivité moléculaire (D — F¢D) et la diffusivité
thermique (A — FZA). Le transport turbulent résolu hors du front de flamme est faux
si le modele d’épaississement est appliqué partout. Le mélange turbulent (estimé par
V - (pFEDVYE), terme de diffusion) n’est pas correct en dehors de la zone réactive. Il
en va de méme pour le terme de diffusion de la chaleur (qui est s’écrit V - (FEAVT) )
dans I’équation de I'énergie.

En introduisant 1’épaississement, le mélange turbulent et la diffusion de la chaleur
turbulente ne peuvent étre correctement calculés dans les zones non réactives. La jus-
tification du modele de flamme épaissie n’étant valable que dans les zones réactives,
I'opération d’épaississement ne devra étre appliquée que dans les zones réactives.
C’est le modele d’épaississement dynamique développé par Colin et al., ou F n’est
appliqué que dans la flamme repérée par un senseur [20, 21].
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Modéle Final

Hors de la zone réactive, les termes de sous mailles ont été présentés au para-
graphe 1.2.3.

Dans les zones réactives, les termes de diffusion laminaire et turbulente d’espéces et
de température sont donnés par le modele de flamme épaissie :

i = —CFAO,T
gl =0
Joi = —¢Fp (DdiY - V7 (1.59)
Joi =0
Le taux de réaction filtré pour 1'espece k est donné par :
@:%@ §MVG$>G$>MW<§Q (1.60)

Le taux de dégagement de chaleur s’écrit toujours wr = Qowr.

L’équation de conservation de la quantité de mouvement n’est pas affectée par le
modele de flamme épaissie. Les deux fermetures, dans et hors de la zone réactive, sont
regroupées dans le modele final :

— Conservation de la quantité de mouvement :

or(pit;) + 9j(pitiit) = —0;P — 0;(Tyj + Tjj') (1.61)
— Conservation de 'énergie :

3 (pE) + 0;((pE + P)it;) = 9;(it; (i + ﬁ-f))

([

+ QO%CE +S,

} 9 T) (1.62)

— Conservation des especes :
oY, ST S A PO s
at(ka) + ai(kaui) =0, < |:gsck +fSC,tc:| ;Y — ka (VZC + VZ.C t))
(f —

(1.63)

ou f Qc,t) est une fonction indicatrice qui vaut 1 dans les zones réactives et o
ailleurs, f = 1 — f, et la fonction g =1+ f x (F¢ — 1) vaut F¢ dans les zones réac-
tives et o ailleurs. Les vitesse de correction laminaires et turbulentes sont données

par:

-~ — K W
Vi+ V= Z{ S’Z +f" }W"aixk (1.64)

Les termes en f représentent les flux résolus a partir des grandeurs filtrées. Les
termes en g représentent les flux turbulents, modélisées pour décrire les échelles sous
mailles. Dans le terme ¢ on distingue la contribution des zones réactives f x (F¢ —1),
faisant intervenir le modele de flamme épaissie et celle des zones non réactives sans
épaississement.
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1.4

1.4.1

ASPECTS NUMERIQUES

Le code AVBP

Le solveur LES, AVBP+4, a été développé conjointement entre le CERFACS et I'IFP
pour simuler la combustion dans des chambres de combustion industrielles. Il résout
les équations de conservation compressibles tridimensionnelles pour : la quantité de
mouvement, I'énergie et les especes.

Le solveur est basé sur une méthode aux volumes finis de type « cell-vertex » et
une intégration temporelle explicite. Parmi les schémas d’intégration dans AVBP, on
citera :

— Schéma Lax-Wendroff : Intégration temporelle Runge-Kutta du deuxiéme ordre,

discrétisation spatiale centrée du deuxiéme ordre.

— Schéma TTGC : Intégration temporelle Runge-Kutta du troisieme ordre, discré-
tisation spatiale centrée du troisieme ordre. Tres précis pour les maillages non
structurés, adapté pour les études LES dans les géométries complexes, ce schéma
est cependant environ deux fois moins rapide que le schéma Lax-Wendroff.

Les schémas de discrétisation sont associés a des conditions aux limites de type

NSCBC (voir 1.4.2).

AVBP est parallélisé en utilisant une décomposition par sous-domaines et utilise
les librairies MPI. Cette parallélisation s’est montrée trés efficace sur des machines
massivement paralleles avec un speed-up de 4078 (i.e. s’exécutant 4078 fois plus vite
qu’un calcul mono-processeur) sur 4096 processeurs de la machine IBM BlueGene/L
[22].

Le pas de temps est déterminé par la valeur minimale du temps acoustique (condi-
tion de « Courant-Friedrichs-Lewy », CFL), et du temps diffusif (Fourier) (la chimie est
toujours plus lente) [23]. Le pas de temps acoustique est calculé en utilisant le temps
nécessaire a une onde acoustique pour se propager entre deux noeuds voisins a la
vitesse |u| + ¢5 (ot ¢ est la vitesse du son) :

) A

ou A représente la taille du maillage.

Le temps diffusif est proportionnel au temps nécessaire pour traverser une cellule
(critere de Fourier) :

. N?
Atyay < Fpmin <1/ n vt> (1.66)

ou Fy est le nombre de Fourier et dans lequel les deux coefficients de diffusion lami-
naires et turbulents sont pris en compte.

La mise en place d'un calcul LES requiert une certaine méthodologie. La solution
initiale ne doit pas étre trop éloignée d’une solution physique pour assurer la stabi-
lité des schémas numériques. La premiére étape consiste donc a calculer le champ de
vitesse de 1"écoulement pour un gaz homogeéne a basse température, c’est la solution
«a froid ». Une fois la solution a froid convergée, elle est « allumée ». Deux techniques

4http://www.cerfacs.fr/avbp



1.4.2

1.4. Aspects numériques

31

sont possibles pour I'allumage : soit une quantité d’énergie AE est déposée en un point
du domaine Ax pendant un durée At, correspondant a un allumage par bougie par
exemple. Cette technique est utilisée pour étudier des problemes spécifiques d’allu-
mage et reste assez difficile a mettre en place. Soit les gaz sont simplement remplacés
par des gaz chauds dans le volume supposé en aval de la flamme. Durant toute la mise
en place du calcul le schéma utilisé est le schéma Lax-Wendroff, plus stable et plus ro-
buste pour les phases transitoires. Une « solution initiale » de qualité, est ainsi obtenue
pour le calcul avec le schéma TTGC pour résoudre de fagon plus fine les structures de
I"écoulement.

Conditions aux limites

Les conditions aux limites pour calculs instationnaires compressibles requierent plus
d’attention que dans le contexte incompressible. Des ondes acoustiques se propageant
dans I’écoulement dans les deux sens, les conditions d’entrée et de sortie ne sont pas
de simples conditions de Dirichlet ou Von Neumann (i.e. a valeur imposée).

Une technique pour spécifier les conditions aux limites d"un systeme hyperbolique
consiste a utiliser des relations basées sur ’analyse des différentes ondes qui traversent
le domaine. Cette méthode quand elle est étendue aux équations de Navier-Stokes est
appelée « Navier Stokes Characteristic Boundary Conditions » (NSCBC) [24]. L'évo-
lution des variables de I'écoulement sur les frontieres est décomposée en termes diis
aux ondes acoustiques entrantes et sortantes. Le point clef de cette méthode est que
les ondes quittant le domaine sont bien calculées par le schéma numérique et doivent
rester stables, tandis que les ondes entrant dans le domaine ne peuvent pas étre cal-
culées et doivent étre spécifiées par des relations intégrant les conditions aux limites.
Plus de détails sont donnés dans [7].

Une autre point important pour les LES concerne les conditions sur les parois
solides. En effet prendre en compte les forts gradients proches parois de fagon correcte
est une condition tres exigeante sur la résolution du maillage, et on préfere utiliser des
lois de paroi s’appliquant pour la dynamique et la thermique [25, 10].

Concernant la thermique, la loi utilisée correspond a une condition de mur refroidi
(« Wall Law Loss »). Au lieu de spécifier une température de paroi Ty, une tempé-
rature extérieure T, et une résistance thermique de paroi sont spécifiées. La perte
thermique a la paroi est décrite par :

Juwall = R;,}ZI(Tref - Twall) (1-67)

Comme pour la dynamique, le profil de température a la paroi est estimé par une loi
logarithmique.

La prise en compte du rayonnement peut avoir une influence sur les lois de pa-
rois thermique qui jusque 1a ont été définies sans rayonnement. Cette question a fait
l’objet du travail de these de Jorge Amaya (pour plus de détails voir [26]), qui propose
une prise en compte simple du rayonnement dans les lois de parois thermiques. Ces
résultats sont utilisés dans ce travail de these.






2.1

2.1.1

MODELISATION DU RAYONNEMENT

Le rayonnement thermique est le mode de transfert thermique associé au transport
d’énergie sous forme de rayonnement électromagnétique. Il est nécessaire de s’attacher
a une bonne description des transferts radiatifs des lors que 1’on observe des gradients
de température importants dans un milieu ayant un fort pouvoir d’absorption : ce qui
est le cas en combustion pour les produits issus de la combustion d’hydrocarbures tels
que H,O, CO; et CO a haute température.

De par la nature corpusculaire de la lumiere, la théorie des quantas, 1’équation de
transfert radiatif appartient a la famille des équations de transport (souvent appelées
équations cinétiques ou plus généralement équation de Boltzmann). La résolution des
échanges énergétiques par rayonnement se fait en résolvant 1'équation de transfert
radiatif’ (E.T.R.). Celle-ci décrit le transport des photons et leurs interactions avec le
milieu environnant. Il est alors possible d’exprimer le terme source radiatif intervenant
dans I'équation de I'énergie du systeme fluide.

La formulation de I'ETR sera détaillée a partir de I’équation de Boltzmann et des
concepts essentiels du rayonnement. La description des propriétés d’absorption des
gaz qui rend compte des propriétés moléculaires des gaz fait appel a des modéles
spectraux dont les différents types seront présentés. Les principales méthodes de ré-
solution de I'ETR seront présentées. Enfin plus de détails seront donnés sur le solveur
radiatif employé.

FORMULATION DU PROBLEME RADIATIF

Les concepts essentiels du transfert radiatif sont brievement rappelés. Partant de
I’équation de Boltzmann 1’équation de transfert radiatif est établie, sous sa forme dif-
férentielle et intégrale.

Concepts essentiels et grandeurs caractéristiques

L'interprétation des mécanismes d’échanges énergétiques par rayonnement est délicate
méme pour des configurations simples en apparence. Les raisons sont liées d'une
part a la difficulté conceptuelle d’échanges a distance et d’autre part a l'intégration
angulaire. Un certain nombre de grandeurs photométriques sont définies. Afin de
décrire le transport des photons, certains concepts sont rappelés.

'R.T.E pour Radiative Transfer Equation
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Les grandeurs descriptives du rayonnement

Nous définissons ici les grandeurs descriptives du rayonnement :

La luminance permet de caractériser le rayonnement en un point; c’est une fonc-
tion de la position x, du temps t, de la direction de propagation u et de la fréquence
v.

Soit dS une surface élémentaire fictive, centrée en x, de normale n et 4Q) un angle
solide élémentaire autour de la direction u (cf. Fig. 2.1). La luminance rayonnée en un
point P(x) dans la direction u a la fréquence v, notée L,(x,u, t) est la densité de flux
énergétique monochromatique d¢, (u,t) qui traverse la surface dS pendant un temps
dt autour de l'instant ¢ :

dp(u,t)
u - ndQdtdS

L,(x,u,t) = (2.1)

Elle s’exprime en W.m~2.sr~1.Hz 1.

Az

F1G. 2.1 — La luminance.

Des grandeurs intégrales (i.e. intégrées sur les directions) sont également définies.
Une fois intégrées sur les fréquences, ces grandeurs sont des grandeurs macrosco-
piques qui ne dépendent plus que de la position dans l'espace physique (x) ce qui
correspond a 1’échelle des équations de la combustion. Ces deux intégrations sont les
deux difficultés du probleme radiatif : 'intégration angulaire dans I’angle solide et la
contribution de toutes les fréquences.

Le rayonnement incident monochromatique permet de prendre en compte 1'in-
fluence de la luminance qui provient de tout I’angle solide en un point donné :

Gy(x) = /M L,(x,u)dQ) (2.2)
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Il s’exprime en W.m 2. Hz L.

Le flux radiatif monochromatique, comme la luminance le flux net radiatif est une
grandeur vectorielle qui caractérise le flux d’énergie rayonné en un point.

qry(x) = An Ly(x, u)udQ) (2.3)

L'éclairement surfacique monochromatique a la paroi En un point P(x,) a la
paroi de normale n,, 1’éclairement surfacique s’écrit comme :

H,(xy) = /27r Ly(x,u)|ng - uldQ (2.4)

Ces trois grandeurs intégrales sont importantes car elles permettent d’exprimer
toutes les grandeurs recherchées en transfert radiatif a 1’échelle macroscopique.

Quelques concepts essentiels

Afin de pouvoir détailler les termes source de I'équation de la luminance obtenue a
partir de 'Eq. 2.7, quatre concepts utiles a la description des échanges radiatifs sont
détaillés :

La cavité fermée isotherme Au sein de toute cavité fermée isotherme, le rayonne-
ment est homogene et isotrope ; la luminance en tout point et dans toute direction est
égale a la luminance de Planck (luminance du rayonnement d’équilibre) :

2hv3 1
LS(x,v) =B(T,v) = 2 — (25)
exp (kTT) -1

ol h est la constante de Planck et k;, la constante de Boltzmann.

L'hypotheése d’équilibre thermodynamique local (E.T.L.). Cette hypothese est vé-
rifiée dans les applications visées. D'un point de vue radiatif, cette hypothéese a comme
conséquence que les propriétés radiatives de tout élément géométrique dG sont indé-
pendantes de son environnement. En particulier si dG est a la température T, ses pro-
priétés sont les mémes que s’il était a I'équilibre, plongé au sein d'une cavité fermée
isotherme a la méme température T.

Le concept de corps noir On appelle corps noir tout systeme X délimité par une
surface S (réelle ou fictive) qui vérifie la propriété suivante : tout photon qui pénétre
dans X en traversant S ne peut retraverser S en sens inverse et subit donc une ab-
sorption par X. En se réfléchissant de paroi en paroi, les photons se verront absorbés
et réémis continuellement sur les parois internes de X, jusqu’a ce que 1'objet atteigne
I'équilibre thermique.

Le principe de réciprocité Si G; et G; sont deux éléments géométriques d'un sys-
teme quelconque, le chemin optique I'(G;, G;) support de I'échange radiatif peut étre
parcouru de i en j ou de j en i. A I'ETL, si G; et G; sont isothermes a la méme
température, alors la puissance nette échangée entre ces deux éléments est nulle :
®,(Gj, Gj) = 0 (cf. second principe de la thermodynamique).

Utilisant ces concepts et les grandeurs photométriques, les termes source interve-
nant dans I’équation de la luminance vont pouvoir étre détaillés, conduisant a 1’équa-
tion de transfert radiatif.
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2.1.2 Ftablissement de 1’équation de transport

La physique du rayonnement fait appel a la description de la lumieére utilisant a la fois

une description ondulatoire, formalisée dans les travaux de Maxwell, et une descrip-

tion corpusculaire, démontrée par Einstein en 1905 lors de ses travaux sur l'effet pho-

toélectrique. Chaque quanta d’énergie, appelé photon, transporte une énergie propre
w 9

€ = hv qui est fonction de sa fréquence v = o = h

La nature corpusculaire de la lumiere justifie une approche différente de celle uti-
lisée en mécanique des fluides dans le paradigme des milieux continus (approche ma-
croscopique). Aussi les photons ne sont pas décrits de fagon individuelle (approche mi-
croscopique), mais de fagcon probabiliste en tenant compte de la distribution de vitesse
des corpuscules (approche mésoscopique), on parle alors du paquet de photons.

On note f(x, v, t)dxdv la fonction de distribution qui représente le nombre de cor-
puscules (de photons) dans un volume élémentaire dx autour du point x et dans un
élément dv autour de v dans l'espace des vitesses. Si N est le nombre total de parti-
cules, alors + f est la densité de probabilité de présence de photons dans I'espace des
phases (espace des positions x, espace des vitesses v).

Dans le cas de photons, le transport est non accéléré entre deux collisions et les in-
teractions sont supposées quasi-ponctuelles et quasi-statiques. Cela revient a supposer
qu’en dessous de 'échelle définie, les interactions possibles sont distribuées spatiale-
ment aléatoirement de fagon uniforme. Le libre parcours moyen A(x,v,t) définit la
moyenne des distances avant interaction dans le milieu. L'équation de transport véri-
tie alors 1’équation suivante :

v
ouf +vidif = —HAHf +5 (2.6)
ot S(x,v,t) est le taux temporel auquel apparaissent des particules en x avec une
vitesse v (corpuscules « émis », ou corpuscules initialement a une vitesse différente
subissant une interaction en x a la suite de laquelle ils acquiérent une vitesse v).

Les photons n’interagissent pas entre eux, le terme source dans I'Eq. 2.6 garde
une forme linéaire (i.e. dépend de f de facon linéaire). Les interactions a prendre en
compte ne sont que les interactions entre les photons et la matiere dans laquelle ils
se propagent. Dans le cas ou les corpuscules sont des photons, un certains nombre
d’hypothéses sont émises :

— Le concept de photon est utilisé dans une approche semi-classique c’est-a-dire
qu’il est possible d’associer de fagon déterministe au paquet de photons une
vitesse et une position. C’est le cas si les échanges radiatifs se font a des échelles
supérieures a la longueur d’onde.

— Les photons se déplacent en ligne droite a vitesse constante entre deux interac-
tions. Cette hypothese sous-tend que I'indice de réfraction du milieu est constant.
Dans toutes les applications visées l'indice de réfraction du milieu n est supposé
unitaire et les photons se déplacent a vitesse constante ||v|| = c¢/n = c. L'espace
des phases a donc une dimension de moins et la fonction de distribution est
fonction de la position x, de la direction de propagation u et du temps.

— IIn’y a pas de structuration spatiale des absorbeurs et des diffuseurs en dessous
de I’échelle considérée.
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La dépendance spectrale fait intervenir un parametre supplémentaire avec la lon-
gueur d’onde. L'équation de transport est donnée pour un ensemble de photons de
méme fréquence v :

c
dtfv + ¢ X u;dify = —A—fy + Sy (2.7)
1%
ou u; sont les coordonnées du vecteur unitaire u;.

La luminance peut également étre définie de fagon volumique en utilisant la den-
sité monochromatique de photons f, dans 'espace des phases comme :

Ly(x,v,t) = hvcf,(x,v,t) (2.8)

Dans ce cas la luminance correspond a la densité d’énergie transportée par les photons
par unité de volume et de temps. Chaque paquet de photon a une énergie hv, o1 h est
la constante de Planck. L'équation d’évolution de la luminance est obtenue a partir de
I’Eq. 2.7 en la multipliant par hv :

1 1
*atLv + uiaiLv = _7Lv + 51// (29)
c Ay

ou S/, est le terme source de I'équation d’évolution de la luminance (S, = S, /c).

Le rayonnement thermique se propage comme tout rayonnement électromagné-
tique a la vitesse de la lumiere c. Ce mode de transport d’énergie thermique atteint
donc I'équilibre thermodynamique beaucoup plus vite que les autres modes de trans-
fert en combustion. Supposant donc que le rayonnement est stationnaire a ’échelle
des temps considérés en combustion, la dépendance temporelle de la luminance est
occultée.

La forme générale de I'équation de transport des photons est maintenant posée.
Dans les sections suivantes, les différents phénomenes physiques décrivant les interac-
tions entre les photons et le milieu traversé vont étre explicités. Il s’agit de 1’absorption,
de I’émission et de la diffusion (Fig. 2.2).

Absorption et émission

Le libre parcours moyen d’absorption définit la distance moyenne parcourue par les
photons dans le milieu avant d’étre absorbés. Cette longueur d’absorption dépend de
la longueur d’onde, l'origine moléculaire de 1’absorption sera exposée a la section 2.2.
Le coefficient d’absorption x,, en m~! est défini comme l'inverse du libre parcours
moyen d’absorption A, ,. Sur un trajet ds, un milieu semi-transparent est caractérisé
par sa capacité a absorber une quantité d’énergie dL,,(x,u) provenant d’une lumi-
nance L, (x, u) sur un trajet ds tel que :

dLy.(x,u) = — Ly(x,u)ds = —x,,4Ly,(x, u)ds (2.10)

v,a

On peut associer la luminance incidente L, (x, u) a un flux de N photons incidents
a la fréquence v qui traversent une couche de gaz absorbant d’épaisseur ds et la varia-
tion de luminance dL,(x,u) au nombre de photons absorbés sur l'intervalle ds. Le
nombre de photons absorbés est proportionnel au nombre de photons incidents, le
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Diffusion|(in—scattering)

Emission S~

Absorption

- Rayonnement Incident

F1G. 2.2 — Différentes contributions du bilan radiatif local.

coefficient de proportionnalité est appelé section efficace d’absorption. Le coefficient
d’absorption monochromatique représente alors :

1 dN ( )
Kyag = 5 =75 2.11
ds N
N Photons incidents N-dN Photons
—_— . —_—

— & _—
° 0: .
__________________________________________________ o® e
ds

F1G. 2.3 — Absorption d'un flux de photons incidents.

La méme section ds aura une capacité d’émettre une quantité d’énergie dL,.(x, u).
Considérant que chaque volume élémentaire est a 1’équilibre thermodynamique local,
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le rayonnement est proportionnel au rayonnement de corps noir.
dL,.(x,u) = +xy,.Ly(x,u)ds (2.12)
Ky, est le coefficient d’émission monochromatique.

Une conséquence de l'équilibre thermodynamique local est qu’il n'y a pas de pro-
cessus de redistribution fréquentielle entre I'absorption et I’émission. C’est-a-dire que
le spectre d’absorption et d’émission des gaz sont équivalents, alors :

Kye = Kya = Ky (2~13)

Cette notation «, caractérise les deux phénomenes et est appelée coefficient d’absorp-
tion monochromatique.

Diffusion

Le troisieme phénomene radiatif intervenant dans 1'interaction entre les photons et le
rayonnement est la diffusion. Elle se traduit par une interaction entre les photons et la
matiére, qui a pour conséquence de changer la direction du rayonnement incident par
des interactions entre les photons et des centres diffuseurs. Il y a donc deux contribu-
tions de la diffusion : un gain de luminance par diffusion ou « in-scattering » et une
perte par diffusion sortante ou « out-scattering ».

La perte par diffusion est fonction du libre parcours moyen de diffusion A, ; qui
est la longueur moyenne que parcourent les photons avant de subir une diffusion dans
le milieu. Comme le coefficient d’absorption, le coefficient de diffusion monochroma-
tique 0, est donné par l'inverse du libre parcours de diffusion. La variation de lumi-
nance dLVlout_scattermg(x, u) due a une perte par diffusion dans un milieu d’épaisseur
ds est donnée quelle que soit la direction de diffusion par :

1
dLv,outfscattering(x/ u) = _T dLv(X, u)dS = —Uva(x,u)ds (2.14)
v,

Le gain par diffusion, noté dLV,in_scattering(x,u) est évalué en tenant compte de
’ensemble des photons dans une direction incidente u’ avec une fréquence v’ qui ont
une probabilité d’étre diffusées dans la direction u avec la fréquence v :

1 )
ALy in—scattering (X, 0) = +0y {4/ / ®(u,u,v,v)L,(x, u’)dev’] ds (2.15)
TTJO Jar

ot ®(u’,u, v/, v) représente la fonction de phase de diffusion.

Si la diffusion est cohérente en fréquence (i.e. les collisions responsables de la dif-
fusion sont élastiques, I'énergie des photons est conservée) dans ce cas le gain par
diffusion devient :

1
dLv,infscattering(xru) = t0oy |:47_[A CID(u/, u)LV(x/ u')dQ:| ds (2‘16)

La fonction de phase étant une densité de probabilité, elle obéit a :

1

[E— , —
in [m (v, u)d0=1 (2.17)
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2.1.5 Formulation différentielle

Equation de transfert radiatif

Partant de 1’'Eq. 2.7 multipliée par hv pour faire apparaitre la luminance et en ex-
plicitant les termes sources, 'équation de transfert radiatif est établie dans sa forme
différentielle [27] :

dL,(x,u)

e [KVLB(X) 4+ v And)(u',u)LV(x, u)dQ| — [(k, +0y)Ly(x,u)]  (2.18)

4

ou s est 1’abscisse curviligne.

Le coefficient d’extinction total B, est introduit :

By = Ky + 0y (2.19)
et l'albédo de diffusion w,, :
wy = % (2.20)
V' k4 ov '

Dans les applications de combustion, le milieu peut étre rendu diffusant par la
présence de suies, poussiéres, gouttes... La taille des suies, de quelques dizaines de
nanometres, est petite devant la longueur d’onde du rayonnement (r/A < 1) la dif-
fusion se fait en régime de Rayleigh. Dans ce cas, la diffusion se produit avec une
fonction de phase sur 2 lobes symétriques et la surface efficace de diffusion dépend
de la longueur d’onde comme o5 o« 1/ A* | Lefficacité de la diffusion décroit donc
tres rapidement avec la longueur d’onde ce qui conduit a des coefficients de diffusion
tres faibles dans l'infrarouge thermique. La taille des chambre de combustion étant de
quelques dizaines de centimetres, I'épaisseur optique de diffusion x,;L est faible et il
est justifié de ne pas prendre en compte la diffusion.

Dans la suite de ce travail et ’'ETR se réduit a :

dL,(x,u)

rramlct [L9(x) — Ly(x,u)] (2.21)

Le bilan radiatif, ou le terme source radiatif (macroscopique) intervient dans
I'équation de bilan de I'énergie du systeme fluide. Il est obtenu en intégrant ’'Eq. 2.21
sur I'ensemble des directions et des fréquences :

Sr(x) = /Ooo .[m Ky [LY(x) — Ly(x,u)] dQdv (2.22)

En utilisant les variables intégrales définies précédemment le terme source radiatif
s’écrit comme la divergence du flux radiatif :

Si(x) =V -q(x) = /OOO Ky [47L° (x) — Gy (x)] dv (2.23)
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Conditions aux limites

La forme différentielle de 'ETR, Eq. 2.21, s"accompagne de conditions aux limites. En
rayonnement, les conditions aux limites d"un probléme sont toujours représentées par
un élément de paroi localement plan, a une température donnée T, et qui participe
aux transferts radiatifs. La luminance sortante a la paroi est donnée par :

L, (XZU/ u) = €V(Xw)L9(Xw) + Pv(xw)Lv,incident(XW/ _u) (2'24)

Partie émise Partie réflechie

ot Ly jncigent (Xw, u) est la luminance incidente, p, (x,,) la réflectivité de la paroi et €, (xy)
I’émissivité de la paroi. La réflectivité se définit comme :

pv(Xw) =1 — €v(xw) (2.25)

L’émissivité représente le rapport entre la luminance émise a la paroi et la lumi-
nance d’un corps noir a la température de la paroi. Ce coefficient est compris entre o
et 1. Il peut dépendre de la fréquence, sinon le matériau est considéré gris et 1'émis-
sivité est constante. Si 1'émissivité est égale a 1, la paroi est dite noire (i.e. tout le
rayonnement incident est absorbé), au contraire si I'émissivité est nulle la paroi est

parfaitement réfléchissante.

En général la réflexion peut étre diffuse ou spéculaire. Dans le cas de la réflexion
spéculaire, la luminance incidente provenant de la direction u est réfléchie dans la
direction u’, obtenue par les lois de Descartes. Dans le contexte de ce document, la
réflexion sera toujours considérée diffuse aux parois. L'émissivité de la paroi est égale-
ment considérée isotrope sur le demi-espace au dessus de la paroi. La partie réfléchie
est fonction de toutes les directions u du demi-espace et la luminance émise a la paroi
s’écrit :
1—ey(xw)

Ly (xw,u) = €,(x0) L2 (x0) + -

/2 Ly (xp, 0’ )ny - u'dQ(u’) (2.26)

Enfin le flux radiatif a la paroi est exprimé comme :

Juwoy (Xw) = qu(Xw) - N (Xe) (2.27)

Le flux radiatif a la paroi est une grandeur d’intérét essentielle pour les applications
de combustion. En effet, le fait de négliger le rayonnement dans la modélisation de
chambre de combustion a pour conséquence de sous-estimer les flux aux parois. L'es-
timation de ces flux est importante, dans les calculs de dimensionnement de moteurs
par exemple, pour estimer la tenue thermique des parois.

Formulation intégrale
Equation de transfert radiatif

La solution de I’ETR peut étre intégrée sur le chemin optique entre les positions xg
et x connaissant la luminance incidente L,(xg,u), voir Fig. 2.4. Cette équation est la
formulation intégrale de 1’équation de transfert radiatif :

T, (x' — x)

= dx’' (2.28)

Lo (x,1) = Ly(xo, w)Ty(xo — X) + / L9(x')
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ou T, (x — x') est la transmittance d’une épaisseur de milieu semi-transparent compris
entre x et x'. Elle est obtenue en posant :

T, (X' — x) = exp(—1, (X' — x)) (2.29)

avec T,(x' — x) qui désigne 'épaisseur optique, nombre sans dimension, donné par
I'intégration suivante dans un cas sans diffusion :

/

X X
T, (X' — x) :/ By (x)dx :/ Ky (x)dx (2.30)
x/ X0
dans le cas sans diffusion , = «,.
Si le milieu d’épaisseur | = ||x — x|| est homogene, «, ne dépendant pas de la
position, 1'épaisseur optique s’écrit simplement :
T (1) = Bul =yl (2.31)

et I'Eq. 2.29 se simplifie comme :

Ty (1) = exp(—PBul) = exp(—xyl) (2.32)
L(x,) LO(x") L(x)
\ . -
| -y g
X x’ X

F1G. 2.4 — Formulation intégrale de I'équation de transfert radiatif pour une couche de gaz comprise
entre xq et x.

Formulation en puissances nettes échangées

La formulation en puissances nettes échangées (P.N.E)* est basée sur le principe de
réciprocité. Une premiére approche date de 1967, introduite par Green [28] dans le
domaine atmosphérique et par Hottel [29] dans le domaine des sciences de l'ingé-
nieur. Elle a été appliquée et développée dans le cadre de la méthode de Monte Carlo
dans de nombreux travaux [30, 31, 32, 33, 34, 35] entre les laboratoires LAPLACE et
RAPSODEE. La formulation en PNE consiste a quantifier les échanges radiatifs nets
en paires d’éléments i et j d'un systéme donné. Ainsi la PNE, ¢(i, j) entre 2 éléments i
et j (éléments de paroi ou de volume) s’exprime comme la différence de la puissance
radiative émise en i et absorbé en j et de la puissance émise en j et absorbée par i :

¥(i,j) = pinsj — pjmi (W/m?) (2.33)

Cette méthode a pour principal intérét de calculer une carte des échanges radiatifs
ce qui permet d’analyser la contribution de chaque échange net au bilan radiatif de
chaque élément i du systeme :

Nj

&Gi=Y ¢(ij) (2.34)

j=1

>N.E.F pour Net Exchange Formulation
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ol &; est le bilan radiatif de I'élément i en W /m?. 1l est possible de comprendre la na-
ture des échanges radiatifs pour déterminer ceux qui sont dominants dans le systeme
et qui devront étre calculés avec une précision plus importante. Cette méthode sera
utilisée au chapitre 6 comme outil de diagnostic.

En intégrant 1'Eq. 2.21 sur I'’ensemble des directions, le terme source radiatif mo-
nochromatique est obtenu en un point x; au centre d'un volume V; délimité par une
surface S; (cf. Fig. 2.5) :

Srv(x;) = An Ky [Lg(xi) — Ly(x;,u)] dQ (2.35)

T
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F1G. 2.5 — Calcul du terme source pour un volume V;.

Le domaine V' étant décomposé en N volumes notés V; et la surface en M surfaces
notées S;, I'Eq. 2.35 intégrée sur 1'élément de volume V; peut s’écrire comme la somme
de deux contributions :

N M
Srw(Vi) = Z(PV/Vi_’Vj + 2 Pv,vi—s; (2.36)
j=1 j=1

ol ¢y,v,—v; et Pyy,—s; sont respectivement les puissances nettes échangées entre les
volumes V; et V; et entre le volume V; et la surface S;. L'expression de ces puissances
nettes échangées est obtenue en utilisant 'Eq. 2.35 et 2.28 et en transformant 1'intégra-
tion angulaire par des intégrales surfacique et volumiques.

En utilisant l;j = [|x; — x|, ¢v,v,—v; est tel que :
1
by —v, = /v dV(x;) /V 4V (xj) (%) Tu (xi — ;)% (x;) [Lo(x; — LY(xi)]  (2.37)
i j ij
et ¢y,v,—s;, tel que :

bovis, = [, Vi) [ dS(x;-)“,';fx(xi)Tv(xi = x)x(x) [L20x = L(x)]  (2.39)
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ou n; est la normale a la surface S]-.

De fagon similaire le bilan radiatif d’une surface S; est calculé a partir des échanges
nets entre deux éléments de surface en posant :

Pussis; = /ds X /ds - “1;2(“ M) ) T s — %)) [0 — L9(x)]

(2.39)

En considérant comme isothermes les éléments de surface et de volume nous pou-
vons écrire ces puissances comme :

Puvi—v, = Gur [Lo(x;) — Ly(x:)]
4)1//‘/1"’5 (?v Jij [LB(X]) - LB (xi)] (2'40)
4)V,5i—>5 gv Jij [ 8(xj) - LS(XI‘)]

Ainsi, le signe des puissances nettes échangées repose sur les différences de lumi-
nances noires.

Les termes CV ijs CV ij et év ij sont des coefficients optico-géométriques appelés « fac-
teurs d’échange de Hottel ». Ils représentent toute la complexité du probléeme géo-
métrique contenue dans les Eq. 2.37, 2. 38 et 2.39. Le principe de réciprocité permet

d’écrire les égalités suivantes : @1‘//1‘]/ = évﬂ, CEZ = Cvﬂ et é‘sf] = é‘vﬂ

PROPRIETES SPECTRALES

Dans le cas de transfert radiatif dans des milieux semi-transparents gazeux les pro-
priétés spectrales des gaz peuvent étre décrits par de nombreux modéles présents
dans la littérature. Il s’agit ensuite de faire le choix entre ceux qui répondent au besoin
de précision requis avec comme principal soucis d’avoir des temps de calcul les plus
faibles possibles. Dans ce paragraphe, les éléments principaux expliquant les spectres
d’absorption sont présentés. Les différentes classes de modeles existants sont évoquées
puis le modele statistique a bandes étroites en k-correlés est présenté en détails.

Introduction

La prise en compte de 1’absorption des gaz nécessite la description du spectre de raies
qui caractérise l'interaction rayonnement-matiere. Nous présenterons ici quelques
concepts issus de la théorique quantique expliquant de facon bréve les propriétés spec-
trales des gaz.

Les processus d’interaction rayonnement-matiere décrivant les processus d’excita-
tion/désexcitation sont de deux types : les processus «lié-lié » ou «lié-libre » et les pro-
cessus « libre-lié » et « libre-libre » a haute température. Les premiers correspondent
aux transitions énergétiques entre des niveaux discrets d’énergie et les seconds aux
transitions entre un niveau d’énergie donné et un continuum.

L'interaction entre des niveaux d’énergie discrets peut étre schématisée comme
sur la Fig. 2.6 représentant un systeme a deux niveaux. Les niveaux d’énergie sont le
résultat de la combinaison des transitions électroniques, vibrationnels et rotationnels.
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Un atome dans un état u peut se désexciter spontanément dans un état / en émet-
tant un photon d’énergie € = h(v, —v;). A 'opposé, un atome dans 'état | peut ab-
sorber un photon et passer dans 1’état u. Il existe un processus inverse a 1’absorption :
I"émission induite qui correspond a la désexcitation induite par un photon incident.
L’émission stimulée est en général faible et n’intervient que dans des systemes ot la
population du niveau excité est importante par rapport au niveau fondamental (ex.
LASER). Enfin les processus collisionnels induisent des transitions énergétiques entre
les niveaux.

Niveau haut

Ay Byl Bw Ci Ca

Niveau bas

F1G. 2.6 — Diagramme des processus radiatifs et collisionnels couplant les niveaux haut (u) et bas (1)
d’une transition. De gauche a droite : émission spontanée, absorption, émission stimulée, excitation
collisionnelle et désexcitation collisionnelle. L'absorption et I'émission stimulée ont la particularité de
dépendre du champ de rayonnement. Les coefficients Ajj et Cj; désignent les probabilités de transition.

Dans les premieres théories quantiques, modele de Bohr, les états sont stationnaires
et ont une largeur énergétique nulle, c’est a dire que les transitions s’opeérent a une fré-
quence déterminée vp. En réalité les niveaux d’énergie ont une largeur énergétique ou
spectrale, ils ne sont pas infiniment étroits, car I'état excité possede une durée d’exis-
tence, la durée de vie de I'état excité. Ce mécanisme est a l'origine de 1’élargissement
spectral naturel produisant des profils de raies de Lorentz.

Le déplacement des molécules par rapport au référentiel de I'observation induit
également un élargissement des profils d’absorption par effet Doppler suivant un pro-
fil de Maxwell (si le systéme est a 1’équilibre thermodynamique local). La combinaison
de ces deux élargissements donne des profils Voigt, obtenus par la convolution d'une
lorentzienne et d'une maxwellienne.

Les niveaux d’énergie peuvent correspondre a des transitions électroniques, rota-
tionnelles ou vibrationnelles qui sont quantifiées. L'énergie mise en jeu dans ces diffé-
rentes transitions contribue par ordre d’importance dans les transitions rotationnelles,
vibrationnelles puis électroniques. Les changements d’énergie vibrationnels peuvent
étre accompagnés d'une transition rotationnelle, conduisant a des groupement de raies
rapprochées pouvant se chevaucher par élargissement. Ces raies sont appelées transi-
tions rovibrationnelles et sont trés nombreuses aux températures qui interviennent en
combustion.

Ainsi le spectre d’absorption des gaz est la résultante de toutes les combinaisons
de transitions énergétiques entre les niveaux d’énergie du systéme tenant compte des
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largeurs de raies, et des transitions vers un continuum dans le cas de plasmas. La
résultante de toutes ces transitions énergétiques forme le spectre d’absorption des
gaz. Ainsi chaque gaz posséde un spectre propre, une signature énergétique dont le
domaine d’étude est la spectroscopie. Le spectre d’absorption des gaz est fonction des
propriétés thermodynamiques locales : température, composition.

Les différents modeles spectraux

Les grandeurs d’intérét du rayonnement pour la combustion sont des grandeurs in-
tégrées en fréquence. L'intégration de la luminance du corps noir sur tout le spectre
se fait de facon analytique, ou bien elle peut étre tabulée sur des intervalles fréquen-
tiels [36]. L'intégration du coefficient d’absorption nécessite de décrire 1’absorption en
fonction de la fréquence.

La description du spectre d’absorption des gaz est faite par un modele spectral. De
nombreux modeles existent dans la littérature, ils sont répartis en trois classes :
— les modeles raie par raie, les plus précis mais tres cotiteux en temps de calcul,
— les modeles a bandes qui offrent un bon compromis entre précision et temps de
calcul,
— les modeles globaux dont les parametres peuvent étre construits a partir des
données raie par raie ou des modeles a bandes.

Modéle raie par raie

C’est le modele de référence en terme de précision. Dans cette approche, I'ensemble
des transitions entre les niveaux d’énergie sont décrites. A chaque raie v; est associé
un profil de raie normalisé qui rend compte de 1’élargissement de raie.

Le modele raie par raie3 permet de reconstruire le spectre d’absorption d’un mé-
lange de gaz, en déterminant le coefficient d’absorption monochromatique résultant
du recouvrement de l’ensemble des raies.

Dans le spectre infrarouge pour les températures des applications en combustion,
le nombre de raies est de I'ordre du million. Aussi, pour résoudre le probleme radia-
tif il faut résoudre I'ETR monochromatique pour chacune de ces raies, ce qui n’est
pas réalisable dans des applications industrielles. Ce modele sert surtout d’outil de
validation de modeles simplifiés.

Les modeles simplifiés consistent a découper le spectre en bandes. En fonction de
la largeur de ces bandes, on distingue les modéles a bandes étroites, les modeles a
bandes larges et les modéles globaux.

Les modeéles a bandes étroites

On appelle bande étroite un intervalle du spectre sur lequel la luminance de Planck
peut étre considérée constante. En réalité la fonction de Planck n’est pas constante
sur une bande étroite mais son évolution peut étre considérée linéaire, de sorte que

3LBL pour Line-by-line



2.2. Propriétés spectrales

47

l'intégrale de la fonction de Planck sur la bande étroite puisse étre calculée, comme le

produit de la valeur de la fonction de Planck au milieu de la bande et de la largeur de
la bande.

Le principe est de représenter la variation de x, en fonction de la fréquence sous
une forme simplifiée. La plupart des modeles a bandes étroites sont des modeles sta-
tistiques*, notamment le modele de Malkmus qui permet de construire la statistique
de la bande a partir du coefficient d’absorption moyen et d'un parametre de forme
du spectre. Ce parametre de forme dépend de la largeur moyenne a mi-hauteur des
raies d’absorption et de leur espacement moyen. Pour l'approche utilisée, le modele a
bandes étroites utilisant les k distributions avec I'approximation des k-corrélés> sera
détaillé dans le paragraphe suivant.

Les modeéles a bandes larges

IIs consistent a se placer au dela de I'approximation de bandes étroites, c’est a dire
que la variation de la fonction de Planck ne peut plus étre considérée constante. Il
permettent notamment de réduire le nombre de bandes utilisées, comme dans [37]. Ils
sont en pratiques assez peu utilisés.

Les modeéles globaux

Les modeéles globaux visent a reconstruire le coefficient d’absorption du mélange de
gaz avec un minimum d’informations. Dans ce cas la largeur de la bande est celle du
spectre dans son ensemble. Avec de tels modéles les conditions aux limites ne peuvent
étre prises en compte que pour des parois grises (i.e. |'émissivité de la paroi ne dépend
pas de la longueur d’onde). La description la plus simple est de considérer I’absorption
constante, c’est le modele de gaz gris. Ce modele reste peu précis et de nombreuses
autres méthodes ont été développées.

La plus simple, proposée par Hottel et Sarofim dans les années 60, est le modele
en somme pondérée de gaz gris® qui consiste a représenter le comportement d'un gaz
comme la somme pondérée des grandeurs de plusieurs gaz gris représentatifs. Modest
propose un modele WSGG [38] dont Soufiani va montrer les limites [39]. Denison et
Webb vont proposer une amélioration avec le modele SLW7 [40, 41]. Le modele SLW est
le premier modéle d"une classe de modeles qui consistent a reconstruire les propriétés
de ces gaz gris a partir des données LBL. Viennent ensuite les modeles ADF ou ADF-
FG développés par Pierrot et al. [42, 43], le modele FSK de Modest [44]. Ces différents
modeéles ont toutes la méme démarche et 'approche développée par André et Vaillon
[45] vise a généraliser ces modeles via le modéle aux k-moments.

Les modéles globaux ont pour principal intérét d’étre rapides en temps CPU. Aussi
dans le cadre d'un couplage combustion-rayonnement c’est vers ce type de modéles
qu’il faudra se tourner. Le challenge est d’utiliser le modeéle le plus rapide qui restitue
correctement l’absorption des gaz pour un mélange d’especes donné. Certains modéles

4SNB pour Statisical Narrow Band

5SNBcK pour Statisical Narrow Band with correlated k approximation
®WSGG pour Weighted Sum of Gray Gases

7SLW pour Spectral Line WSGG
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supposent des rapports d’especes constants ce qui est une approximation grossiere
dans une flamme turbulente.

Goutiére et al. ont montré que le modele SNBcK était le modele spectral offrant
le meilleur compromis en précision et en temps de calcul [46, 47]. La majorité des
calculs faits par la suite utiliseront ce modele comme référence. Ce modele permet une
description du spectre en x, compatible avec I'utilisation d'une méthode de résolution
différentielle de 'ETR. Le modele global basé sur le modele SNBcK® proposé par Liu
[48], a été choisi et ses limites ont été étudiées ce qui fait 1’objet du chapitre 3.

Le modéle statistique a bandes étroites formulé en k-correlés (SNBcK)

Le modele SNBcK étant utilisé pour construire le modéle FS-SNBcK qui sera présenté
par la suite, ses principes sont rappelés, tous les éléments nécessaires a la compré-
hension du modele sont donnés (pour plus de détails se référer a [2]). Partant de la
méthode des k-distribution, le modéle de Malkmus est utilisé pour modéliser la statis-
tique de répartition des raies. Les parameétres du modele de Malkmus sont obtenus a
partir d"une base de données SNB. Enfin pour traiter des mélanges de gaz, un modele
de mélange doit étre utilisé.

Méthode des k-distributions

Si F est une fonction du coefficient d’absorption «, et I I'intégrale sur une bande étroite
de largeur Av définie de la facon suivante :

T = [ LOF(x)av (2.41)
Av

ot L) est la fonction de Planck qui ne dépend que de la température et de la fré-
quence. Si l'intervalle Av n’est pas trop large la fonction de Planck peut étre considérée

Z N 0o .
constante et égale a L, :

Iy ~ LTAV F(x,)dv = LTAVAVFAV (2.42)

Av

La moyenne de la fonction F sur l'intervalle Av s’écrit alors :

Fpy = ﬁ . F(xy)dv = /Ooo F(x)f (x)dx (2.43)

La méthode des k-distributions consiste a considérer que I’évolution de F(x,) se fait
de facon statistique sur la bande étroite Av. En introduisant f(x), la densité de pro-
babilité des valeurs possibles de x, la moyenne sur la bande étroite de F est calculée
comme 1’espérance statistique de la fonction F de la variable aléatoire x de densité de
probabilité f(x). On transforme ainsi 'intégrale sur v en une intégrale sur les valeurs
possibles de «.

Afin d’éviter la difficulté liée a la résolution d'un spectre peu organisé en fré-
quence obtenu a partir d'un modele LBL, Domoto [49] a introduit le principe de

8FS-SNBcK pour Full Spectrum SNBcK
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k-distributions. Le but est de se libérer de la dépendance en fréquence en utilisant
la fonction de distribution f(x), probabilité de la valeur x dans l'intervalle Av. Si la
bande étroite Av est suffisamment étroite pour que x(v) soit monotone alors :

1

Fx) = 5o |2

I (2.44)

En pratique cette hypothése n’est pas vérifiée pour un spectre de raies. L'intervalle Av
est découpé en N sous-intervalles i out k(v) est monotone avec une valeur minimale
Ki min €t maximale «; ,,,.La densité de probabilité s’écrit alors :

X [H(K - Ki,min) - H(Ki,max - K)] (245)

ou H est la fonction échelon unité.

La transmittance moyenne sur une bande étroite est telle que :

Ta(l) = [ exp(~x)f(x)dx (246)
En observant que Ty, est une transformée de Laplace de f, qui peut alors s’écrire :

fl) = L7(Tay) (2.47)

En général l'allure de cette fonction n’est pas monotone en fonction de «, aussi il est
plus commode d’introduire la fonction de répartition g ou distribution cumulée :

gx) = [ F(e)ax (2.48)

Cette fonction est monotone croissante, a valeur dans l'intervalle [0;1]. Ce qui permet
d’obtenir la fonction inverse x(g). En utilisant I'Eq.2.48 dans 2.43 :

1 r 1
Fav =30 [ FOs)av = [ F(x(g)dg (2.49)

Ce qui revient a réordonner le spectre de la bande en fonction de la variable g. Enfin
l'intérét principal de la fonction x(g) est que la résolution numérique de l'intégrale en
fonction de g peut étre faite par une quadrature de Gauss, ce qui donne :

N‘i
Fpy =~ Z wnF(x(gn)) (2.50)
n=1

ou g, et w, sont respectivement le point de quadrature et le poids associé.

Le modeéle en k-distribution, pour étre opérationnel, nécessite de connaitre la fonc-
tion ¢(x) qui sera ensuite inversée de fagon numérique. Domoto [49] montre qu'il
est possible, a partir des modeles de transmittance moyenne de déterminer f(x). Le
modele de Malkmus est un modéle permettant d’obtenir de maniere analytique la
transmittance T, sous certaines hypotheses sur la forme et la distribution des raies.
Il sera utilisé pour le calcul de la fonction g(x).
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Modele de Malkmus

Le modéle de Malkmus [50], s’avere tres représentatif du type de groupement de raies
rencontré en combustion, il est établi selon les hypothéses suivantes :
— les intensité de raies sont distribuées selon la loi de probabilité :

p(S) = %eXp (—;) (2.51)

ou S* est 'intensité moyenne;
— toutes les raies ont la méme largeur a mi-hauteur 7 ;
— les centres de raies sont distribués de maniére uniforme;
— le nombre de raies contenues dans une bande Av est suffisamment important
pour permettre une représentation statistique.
On définit la valeur moyenne du coefficient d’absorption ¥, par :
S*

XK= 3 (2.52)

ol 6 est I'écart moyen entre deux raies.

On introduit @ le parametre de forme, ou parametre de séparation des raies, défini
par :

D= (2.53)

S

Le modele de Malkmus permet de reconstruire la transmittance moyenne sur une
épaisseur / fagon analytique a partir des parametres x et @ :

— 1/2
q><1—<1+2£l> )] (2.54)

Partant de ce modéle, Domoto propose de calculer la transformée de Laplace in-
verse pour obtenir la densité de probabilité f(x) :

flx) = \/gexp [—C;)(K;KK)T (2.55)

Cette fonction est une distribution inverse gaussienne, dont la fonction de répartition

s’écrit [33] :
A6 0D

Utilisant cette expression la fonction x(g) est obtenue par inversion numérique en
utilisant une simple dichotomie.

Tay = exp

g(x) = erf + exp(2P)erf (2.56)

Base de données SNB

La base de données SNB fournie par le laboratoire EM2C est utilisée [51] dans le mo-
dele de Malkmus. Elle fournit les parametres k et 6 pour des températures allant de 300
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a 2900 K par pas de 200 K. Entre ces températures les valeurs sont interpolées linéaire-
ment. Les especes prises en compte sont H,O, CO, et CO; les propriétés d’absorption
des carburants d’hydrocarbure ou de OH ne sont pas prises en compte. Récemment les
propriétés SNB du CHy ont été publiées [52] et pourraient étre incorporées facilement,
cependant les propriétés cK des autres hydrocarbures n’existent pas et leur absorption
est souvent négligée.

Dans le cas de H>O, le spectre est découpé en 367 bandes étroites de largeur Av =
25¢m ! entre 150cm 1 et 9300cm 1. Pour CO, ces parameétres sont fournis sur 96 des
367 bandes sur 4 plages spectrales (450 — 1200cm ™!, 1950 — 2450cm~!, 3300 —
3800cm ! et 4700 — 5225c¢m~!). Les parameétres du CO sont fournis sur 48 bandes en
deux plages spectrales ( 1750 — 2335cm ™! et 3775 — 4350cm~!). En dehors des plages
spectrales données, CO, et CO sont considérés comme transparents.

Le parametre d’élargissement de raie 7y (en cm 1) est supposé identique pour toutes
les bandes. Les auteurs de la base de données SNB proposent des corrélations pour
chacune des espéces permettant de le calculer en fonction de la température, de la
pression totale, et des fractions molaires de chaque espece X; :

_ T T
Ym0 = P x 0,066 (296> <7,0 (296) Xm0+ 1,2(Xm0 + Xn,) + 1,5XCO2>

B { T ()" [0,07Xco, +0,058Xn, +0,015X 0] si v < 900cm !
Yco, =

2.
T x 0,45913/ 55 [0,07Xco, + 0,058 X, + 0,015X,0] sinon (257)

_ [T
Yco = P % [0-07XCO2 + 0, 06(Xco + XN2 + XHZO)]

Ce modele permet de calculer les parameétres k¥ et ® pour un seul gaz. Dans le cas
de mélanges de gaz, un modele de est utilisé pour calculer les propriétés d'un mélange
multi-especes.

Propriétés radiatives pour un mélange de gaz

Pour prendre en compte un mélange de plusieurs especes, différents modéles sont
proposés par Liu [53]. Le modéle basé sur la limite de milieu optiquement fin donne
le coefficient d’absorption moyen (k) et le parametre de forme ®,, iy pour un
mélange de N, gaz pour lesquels sont donnés les parametres K et ®p,

Ny
(Kmix) py = ka
k=1
5 N, _o (2.58)
<sz'x>AV . 5 Kk

Ppvmix = Pavk

ol K est le coefficient d’absorption moyen sur la bande étroite et @y, ; est le parametre
de forme pour 'espéce k. L'avantage principal de ce modele est d’assurer une bonne
précision avec un faible temps de calcul.
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Hypothese des k-corrélés

Le modele de Malkmus permet d’évaluer la transmittance moyenne dans une grande
classe de probléemes et si le milieu est isotherme et homogene. Dans des cas inhomo-
genes et anisothermes, la transformation (v — g) faite dans le cas de k-distributions
nécessite une approximation supplémentaire pour prendre en compte 'influence des
inhomogénéités sur le spectre initial.

L'évaluation de I'Eq. 2.56 n’est valable que pour une température et une pression
fixées. Pour prendre en compte des variations de température, pression ou concentra-
tion d’especes il faut faire appel a I'hypothese des k-corrélés [54] qui a donné naissance
a la méthode ck. Cette hypothése consiste a supposer qu’en chaque point de l'espace
le réarrangement (v — g) est identique. Autrement, la dépendance spectrale n’est pas
modifiée par le chemin optique entre 2 points.

Une hypothese compatible avec I'approximation ck est I’approximation de spectre
homothétique, « scaling approximation » [55]. Dans ce cas les intensités des raies du
spectre d’absorption qui dépendent de P et T sont modifiées par les fluctuations de
ces grandeurs telle que le spectre soit modifié de fagon uniforme ou homothétique.
I est ainsi admis que sur une bande étroite seule la valeur moyenne du coefficient
d’absorption est modifiée et que la distribution est inchangée :

KV(V, T, P/ Xi) = KV(V)u(T/ P/ Xi) (259)

ot k, (v) est le coefficient d’absorption a un état de référence, et u(T, P, X;) une fonction
adimensionnelle dépendante des propriétés locales mais pas de la longueur d’onde v.

Cette hypothese ne s’applique pas dans le cas de fortes variations de température,
par exemple sur un trajet optique de plusieurs kilometres pour des applications de
télédétection. Dans ce cas, la forme des raies est modifiée entre un point A et un point
B et il n’est plus possible de recalculer un spectre en B a partir du spectre x(g) connu
en A. La méthode alors utilisée est la méthode des « gaz fictifs en k-corrélés »°.

Des travaux de Liu ont montré la pertinence du modele SNBck pour des applica-
tions en combustion [56].

Propriétés spectrales des particules de suie

D’un point de vue radiatif les propriétés radiatives des suies sont prises en compte en
ajoutant quatre bandes supplémentaires pour tenir compte du rayonnement des suies
dans le proche infrarouge et le visible (9300 — 20000cm ). Le coefficient d’absorption
des suies est donné par [57] :

Kv,so0t = D.5foV (2.60)

ol f, est la fraction volumique de suies et v le nombre d’onde en cm . Le coefficient
d’absorption total est donné par la somme de la contribution du gaz et des suies :

Ky total = Kv,gaz + Kv,so0t (2.61)

9CKFG pour Correlated-k with Fictitious Gases
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METHODES DE RESOLUTION

La résolution de ’ETR peut étre envisagée de différentes manieres : soit en utilisant le
formalisme intégral soit en utilisant le formalisme différentiel. La présentation faite ici
est loin d’étre exhaustive étant donnée la multitude de méthodes existantes : des mé-
thodes basées sur les approches différentielles, intégrales ou hybrides. Les méthodes
principalement utilisées dans la communauté radiative sont décrites.

Approche intégrale

Les méthodes intégrales ont pour but de résoudre la formulation intégrale de 1'ETR,
Eq. 2.28. On citera la méthode de lancer de rayon et les méthodes statistiques.

Méthode de lancer de rayon

La méthode de lancer de rayon, « Ray tracing », consiste a discrétiser I’angle solide
en un nombre de directions tres important conduisant a des éléments d’angle solide
suffisamment petits pour considérer une distribution uniforme du rayonnement dans
chacun d’entre eux. Pour chaque direction, ou « rayon », associé a chaque angle solide,
le chemin optique est suivi en découpant le trajet en segments de longueur /, supposés
homogenes et isothermes, pour lesquels une transmittivité moyenne T, (I) peut étre
calculée. La forme intégrale de I’ETR est calculée analytiquement au point P(x) ou la
luminance est recherchée. L'intégration sur le chemin optique sur N segments est faite
par parties et la luminance sur le trajet est donnée par :

N
Ly(x,u) = Ly(xe, w)Ty(xe — X) + ;(1 — T, (1)L (x;) (2.62)

La précision du calcul dépend du nombre de directions choisies, ainsi que du
nombre de segments utilisés pour représenter les inhomogénéités sur un trajet. De
plus le temps de calcul augmente de facon considérable si la réflexion a la paroi est
prise en compte. Cette méthode permet par exemple de produire des solutions de
référence pour des calculs provenant de méthodes qui utilisent des approximations

[58, 591

Approche statistique

Les méthodes statistiques font référence a la Méthode de Monte Carlo (M.M.C)™°. Ap-
pliquée aux transferts radiatifs elles simulent numériquement le comportement de pa-
quets de photons depuis leur émission jusqu’a leur absorption totale. Elles consistent
a reconstruire un grand nombre d’événements aléatoires : absorption, émission, diffu-
sion. Ces événements sont générés a I'aide d'un générateur aléatoire par l'utilisation
de densités de probabilité d’événements.

En utilisant le théoreme de la limite centrale, la statistique des événements générés

permet un calcul d’erreur par écart type : ¢ ~ L Le calcul de l’écart type indique

VN

°MCM pour Monte-Carlo Method
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la convergence de la solution moyenne calculée et dépend du type de pdf utilisée. La
convergence de la solution sera meilleure pour un plus grand nombre d’événements
générés. L'optimisation des algorithmes consiste a travailler sur les pdf utilisées pour
réduire le nombre de tirages aléatoires nécessaires a la convergence de la solution.
Ces méthodes sont particulierement adaptées au traitement de la diffusion car elle
permettent de prendre en compte des fonctions de phase non isotropes.

La méthode de Monte Carlo peut s’appliquer de deux manieres :

— La premiere consiste a générer des trajets optiques en tirant de fagon aléatoire la
probabilité d’un photon d’étre absorbé, émis ou diffusé. En comptant le nombre
de photons absorbés en chaque point, les bilans énergétiques peuvent étre éva-
lués : c’est I'approche analogue. Cette méthode a été appliquée dans le domaine
de la combustion [60, 61]. Cependant, cette méthode bien que fournissant des
solutions de référence souffre, la plupart du temps, de temps de calculs tres
importants.

— Une autre maniere d’utiliser la méthode de Monte Carlo, dont les derniers dé-
veloppements ont été effectués dans la these de M. Roger [62], consiste a refor-
muler le probléeme mathématiquement sous forme d’intégrales. Cette approche
permet de réduire les temps de convergence si le probleme mathématique est
bien posé et les densités de probabilité bien choisies. Il est possible de faire des
calculs de sensibilité a certains parameétres en utilisant les mémes générations
d’événements sans cotit de calcul supplémentaire. Cependant, il faut une bonne
connaissance du systeme global pour proposer Iécriture mathématique optimale
des densités de probabilité.

2.3.2 Approche différentielle

Ces méthodes ont pour but de résoudre I'ETR sous sa forme différentielle, Eq. 2.21,
accompagnée de ses conditions aux limites. La méthode aux harmoniques sphériques
est communément utilisée. On distingue également les méthodes aux volumes finis™*
parmi lesquels on trouve les méthodes aux ordonnées discretes'.

Méthode aux harmoniques sphériques

Les méthodes aux harmoniques sphériques ou méthodes Py consiste a écrire la lumi-
nance L, (x, u) sous la forme d’une série de Fourier généralisée en séparant la dépen-
dance spatiale de la directionnelle en deux termes distincts :

o |
Lixu) =Y ¥ L)Y (w) (263)
I=0m=-I1
Les Y/"(u) sont les harmoniques sphériques associées, telles que :
m m+|m (l_ |m’)' 12 : m
Y () = (—1)(m+lm)/2 {(Z‘H’”D' exp(zmgb)Pl| lcos(6) (2.64)

"FVM pour Finite Volume Method
2DOM pour Discrete Ordinate Method
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ou ¢ et 6 sont les coordonnées polaires et azimutales du vecteur unitaire u et P; est
le polyndome de Legendre d’ordre /. En retenant les termes tels que I < N, un jeu de
N + 1 équations différentielles est obtenu (nécessitant N + 1 conditions aux limites).

Les méthodes d’ordre impair sont les plus utilisées parmi lesquelles la méthode Py
ou « approximation de diffusion ». Elle permet de déterminer avec une seule équation
l’éclairement volumique G dans les cas ou 'épaisseur optique du milieu est grande.
Si I'épaisseur optique est faible cette méthode donne des résultats erronés. Les ordres
supérieurs sont rapidement plus lourds a mettre en place et a partir de 1'ordre 5, la
complexité du calcul est trop cofiteuse par rapport au gain en précision.

Méthode des flux

Les méthodes des volumes finis ou méthode des flux reposent sur une discrétisation
angulaire grossiere de la variation angulaire de la luminance selon les axes du repere
cartésien. On trouve des méthodes a 2 flux, type Schuster-Hamaker [63, 64], ol le
rayonnement est considéré comme plan paralléle avec un flux ascendant ou descen-
dant. Il existe également des modeles a quatre flux ou six flux. Le modele de type
Schuster-Schwarschild consiste a diviser 1’angle solide en plusieurs angles solides ot
la luminance est supposée constante [65]. Cette méthode est pratique pour un calcul
couplé avec un écoulement mais il est difficile de modéliser correctement des géomé-
tries complexes.

La DOM est parfois classée parmi la méthode des flux. Elle est basée sur intégra-
tion angulaire de 'angle solide discrétisée a 1'aide d"une quadrature. Cette méthode
est particulierement adaptée aux probléemes dans des géométries complexes rencon-
trées dans les applications de combustion car il est possible de prendre en compte des
maillages non structurés. Par ailleurs cette méthode offre le meilleur compromis entre
temps de calcul et précision [4]. Cette méthode va étre présentée en détail au para-
graphe suivant car c’est sur elle que repose le solveur utilisé : PRISSMA™. Ce solveur
est basé sur le code DOMASIUM™, développé initialement et validé par David Joseph

[2, 58, 59, 66].

LA METHODE DES ORDONNEES DISCRETES DANS PRISSMA

Dans ce paragraphe, la version discrétisée de I'ETR, utilisée dans le solveur radia-
tif PRISSMA, est présentée. La méthode des ordonnées discretes consiste a discréti-
ser I'ETR sur l’angle solide suivant une quadrature angulaire. LETR est ensuite dis-
crétisée spatialement sur le domaine faisant appel a une méthode de type volumes
finis. Enfin pour prendre en compte la dépendance spectrale, un modele de type
bande étroites sera utilisé, introduisant une discrétisation spectrale de 'ETR suivant
les bandes étroites et les points de la quadrature.

La version discrétisée de 1'ETR est présentée dans cette section, elle est en tout
point identique a celle utilisée dans le code DOMASIUM |[2]. La collaboration entre

3Parallel Radlation Solver with Spectral integration on Multicomponent mediA
'Discrete Ordinates Method Applied with Spectral Integration on Unstructured Meshes
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le CERFACS et le Centre RAPSODEE a permis de nouveaux développements a par-
tir du code DOMASIUM : optimisations informatiques, algorithmes plus efficaces,
implémentation de modeéles globaux (WSGG et FS-SNBcK), différents niveaux de pa-
rallélisme. . .

Une fois les différentes discrétisations de 'ETR rappelées, différents niveaux de
parallélisme seront décrits. Enfin les limites de validités des DOM seront rappelées.

Discrétisation angulaire

La méthode des ordonnées discretes a été originalement suggérée par Chandrasekhar
[67] pour des applications astrophysiques. Elle est basée sur une représentation dis-
créte de la variation angulaire de la luminance et ne requiért pas d’hypotheses sur la
variation angulaire de la luminance. La solution de I’équation de transport est obte-
nue en résolvant I'ETR pour un jeu de directions discretes de I’angle solide 47r. ETR
est discrétisée sur 1’angle solide en utilisant un nombre Ny;, de directions u,(y;,7;, i),
associées a leurs poids respectifs w{. Ainsi I'intégrale d’une fonction f(u) peut étre
approximée par une quadrature sur les directions comme :

Nir

/Mf(u)dﬂ o~ ; w? f(u;) (2.65)

ol u; sont les directions discréetes et w? les poids associés a la quadrature angulaire.

Chaque direction u; peut s’écrire dans le repeére cartésien R(O, i, j, k) sous la forme :

u; = ui+nij + ¢k (2.66)

Les différentes quadratures disponibles sont les quadratures Sy, les quadratures
Tn et les quadratures polaires/azimutales. Les quadratures Sy ont été utilisées dans
cette étude (voir [2] pour plus de détails).

Une quadrature Sy est un jeu de n = N(N + 2) directions discretes. Les jeux
de quadrature ont été définis par Carlson [68] puis Fiveland [69, 70] en satisfaisant
certaines relations de symétrie. Les directions de la quadrature sont invariants par
toute rotation de 90° autour des axes du repere, 'orientation des axes du repere ne
devant pas influencer les résultats obtenus. Les quadratures Sy ont été redéfinis en
1987 par Truelove [71]. La précision de la quadrature dépend de l'ordre de celle-ci
cependant diverses applications (feux ou chambre de combustion) ont montré que
la quadrature Sy4, utilisant 24 directions (voir Fig. 2.7), offrait le meilleur compromis
entre précision et temps de calcul [66, 72]. La quadrature LCy; (96 directions) peut
servir de référence car il a été montré dans [66, 72] qu’elle donnait des résultats en
treés bon accord avec des solutions Monte Carlo sur une configuration LES de flamme
turbulente.

Discrétisation spatiale

La formulation des DOM retenue ici est celle présentée dans les travaux de D. Joseph
etal. [73, 2, 74, 72]. LETR est résolue pour chaque direction discrete u; en utilisant
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F1G. 2.7 — Quadrature angulaire S4 : 3 directions X 8 quadrants = 24 , d’apres [2].

I'approche des volumes finis. L'intégration de 1'Eq. 2.21 sur un volume V délimité par
une surface 2 de normale sortante n, en utilisant le théoreme de la divergence donne :

/ Lyu-nd% = / (L) — L,)dV (2.67)
X |4

Le domaine est discrétisé sur un maillage non structuré a 'aide de tétraedres. Prenant
Ly; la luminance moyenne sur la face j, associée au centre de la face et L, p et LS,P
les luminances moyennes sur le volume P, associées au centre de la cellule, si P est
suffisamment petit pour considérer la luminance uniforme alors 1'Eq.2.67 peut étre

discrétisée comme :
Nfaces

Y Lyj(si-nj)Aj =, V(L) p — Lyp) (2.68)
j=1

ott Aj est I'aire de la face j et V le volume de la cellule. Les luminances L, (u) et L9 sont
supposées constantes sur les volumes de contrdle V et respectivement égales a L, p et
Lg p- La luminance L, ; est supposée constante sur chaque face.

Le produit scalaire de la direction i avec la normale de la face considérée j est défini

par :
Dij = si - nj = pinyj + ninyj + Ginz; (2.69)

Plusieurs schémas sont disponibles pour résoudre 1’Eq. 2.68 : le schéma exponen-
tiel, le schéma step et le schéma en flux moyens™ [2]. Le schéma DMFS [75] s’est avéré
trés efficace pour des maillages non structurés, tant que 1'épaisseur optique des mailles
reste faible. Ce schéma utilise la décomposition :

1— 1—
LV,P = ELV,out + ELV,in (2-70)
'5DMEFS pour Diamond Mean Flux Scheme
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ou L,;, est la moyenne pondérée de la luminance des faces d’entrée et L, la
moyenne pondérée des luminances quittant la cellule :

— Ljpy<o DijAjLy,
v,in —
Zj/Dij<O DijAf

(2.71)

et

v,out —
Yj,p,=0 DijA,j

En substituant I, ,,; de I'Eq. 2.70 dans I'Eq.2.68 (voir [2] pour plus de détails), I'expres-
sion suivante pour I, p est obtenue :

(2.72)

3% VL) —©Y;p, <o DijAjLy;
2%V + L ;=0 DijAj

Ip = (2.73)

avec
o— 1 _ 1Lin>0Didy

(2.74)
2 2Yp,<oDijA;

2.2 A

Comme le montre la Fig. 2.8, si le produit scalaire D;; est considéré étre la projection
de la surface Aj suivant la direction u; sur un plan A, orthogonal a ce vecteur, alors :

) DijAj=— ), DjA;j=As (2.75)
JDij>0 J,D;;<0

Conduisant a ® = 1, alors I'Eq. 2.73 s’écrit :

1
3% VL) = T b, <0 DijALy,

(2.76)
%K‘/V + Zj/Dij>O DijAf

p =

L’eq. 2.76 donne la luminance au centre de la cellule P. La luminance des faces ou
D;j > 0 sont prises égales a I, ,,+ obtenu par I'Eq. 2.70.

La résolution de I'’ETR dans une direction donnée est faite suivant un ordre de
balayage des cellules dépendant de la direction de propagation et de la connaissance
des luminances aux faces de la cellule incidente.

Procédure de « réordonnancement » (ou sweeping optimization)

Pour une géométrie simple sur un maillage structuré, il est possible de montrer que les
mailles peuvent étre balayées par ordre croissant sur x et y selon une direction choisi
u;.

Pour des maillages non structurés, il n’est pas possible de savoir si les luminances
d’entrée de la cellule en cours ont déja été calculées car les données sont structurées
de fagon aléatoire. La solution consiste a calculer une solution de fagon itérative. Si
une luminance d’entrée n’est pas connue, sa valeur est nulle. En parcourant toutes les
mailles du maillage par itérations successives, la valeur de la luminance de la cellule
converge vers une valeur constante.
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A

F1G. 2.8 — Transformation géométrique liée au terme Djj, d'apres [2].

La solution utilisée dans DOMASIUM/PRISSMA consiste a réordonner les don-
nées. Il s’agit de connaitre 1’ordre de passage des cellules pour chaque direction dis-
crete u;. Ainsi 'ordre de passage des cellules peut étre déterminé de sorte que les
luminances aux faces d’entrée soient toujours connues, voir la Fig. 2.9. La solution
radiative peut ainsi étre obtenue en un seul balayage du maillage.

Discrétisation spectrale

Les modeles SNBcK, WSGG et FS-SNBcK sont implémenté dans le solveur PRISSMA.
La discrétisation spectrale est détaillé pour le modéle SNBcK. Le bilan radiatif sur
toutes les fréquences et dans toutes les directions de 'espace de différence entre 1"émis-
sion et I’absorption en un point P(x) :

5, (x) = /0 5, (x)dv
= /OOO An KV(LB(x) — Lv(x,u))dev (2.77)

_ /0 ~ [KV(47TL8<X) - A ) Lv(x,u))dQ] dv

Le modéle SNBcK a été utilisé sur Ny,,,; = 371 de largeur Av; sur le spectre in-
frarouge de l'intervalle A = [0.5,68 um|, pour chacune d’entre elles la luminance de

Planck est supposée constante et vaut L . Le réarrangement en k-distribution permet
de calculer dans chaque bande i, les Ny,,4 coefficients d’absorption «;;, ou j est un
point de la quadrature sur ¢ de poids w;.
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Table T(} Table 'T(S_:)
‘Z S
2 1
3 4
4 3
5 5
6 7
7 6
8 — 9
9 8
10 11
11 10
12 12
13 13
14 15
15 14
16 17
0 = X
F1G. 2.9 — Principe de réordonnancement, d’apres [2].
L'expression finale discréte du terme source est donnée par :
Npana Nauad Nair
S,(x) >~ 2 Al/i Z anKi]' 47'(Lgvi(x) — 2 szi,j(X, uk) (2.78)
i=1 j=1 k=1

ol le terme source radiatif dépend de trois intégrations discretes. Ces intégrations se
faisant sur des variables indépendantes, il est possible de paralléliser ce calcul.

Parallélisme

Dans le cas du modele SNBcK, les intégrations angulaires et spectrales, de 1'Eq.2.78,
sont indépendantes. Il est donc possible de paralléliser indépendamment sur plusieurs
processeurs le calcul de la luminance et de les additionner, voir Fig. 2.10. La mémoire
et les processeurs sont mieux utilisés quand un minimum de directions est calculé sur
chaque processeur. Comme les données sont triées par direction par l'opération de
réordonnancement, les acces mémoire sont alors réduits en regroupant les directions
par processeur.

Un niveau supplémentaire de parallélisme a été intégré dans le solveur PRISSMA,
conjointement avec le travail de thése de ]J. Amaya [26, 76]. Le calcul de terme source
radiatif a été divisé en deux taches : le calcul du terme d’émission et le calcul du terme
d’absorption :

— Le calcul du terme d’émission Ki]'Lgvi (x) ne dépend que des propriétés locales de

la maille, température pour la luminance de Planck et température et concentra-
tion des especes pour 1’absorption. Bien que le calcul de la luminance de Planck
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F1G. 2.10 — Gauche : Parallélisation en directions et en fréquences; dans cet exemple 10 processeurs
(notés de I a X) calculent chacun la moitié du spectre pour 5 directions. Droite : Exemple de paralléli-
sation par domaine sur six processeurs, le terme d’émission est calculé en utilisant tous les processeurs
disponibles, enfin une parallélisation sur les 5 directions de I'exemple se fait sur 5 processeurs, d’aprés

[26].

soit tres rapide, le calcul des coefficients d’absorption «;; par le modele SNBcK

utilise une dichotomie pour I'inversion numérique de la fonction g(x) plus cot-

teuse en temps de calcul. Cette tache a été découpée par domaines, la Fig. 2.10

illustre un parallélisme par domaine sur six processeurs (zones grisées).

— Le calcul du terme d’absorption G, (x) ~ w{L,(x, u;) peut étre parallélisé sur les

directions incidentes.
Ce niveau de parallélisme supplémentaire s’avere particulierement efficace pour 1"uti-
lisation de modeles globaux. Un speed up (i.e. rapport du gain en temps de calcul et
du nombre de processeurs utilisés) supra linéaire a été obtenu jusqu’a 48 processeurs,
probablement dGi a des effets de cache, sur la machine jade du cines (processeurs
quadricoeur (Harpertown 3 GHz) avec 4 Go de mémoire par coeur). Il serait possible
d’ajouter un niveau de parallélisme sur les points de quadrature pour les modeéles glo-
baux et atteindre un speed up linéaire jusqu’a 250 a 750 processeurs pour un nombre
de point de quadrature respectivement de 5 a 15. Cependant cette parallélisation ne
réduit pas la quantité de mémoire utilisée, ce qui est une limite importante sur les
machines massivement paralleles.

I faut noter que la technique de réordonnancement des cellules est intrinseque-
ment séquentielle. Les techniques utilisées en mécanique des fluides pour traiter des
configurations tres complexes sur des calculateurs massivement paralleles consistent a
faire intervenir des sous-domaines de calcul. Lintérét étant de diminuer les temps de
calculs mais aussi I'occupation mémoire du solveur. La physique du rayonnement, est
un mode d’échange a distance qui nécessite de connaitre les propriétés de I'ensemble
du domaine, contrairement a la mécanique des fluides résout des bilans locaux. Aussi
pour atteindre des configurations de plusieurs dizaines de millions de mailles il fau-
dra adapter la méthode des DOM a la parallélisation par sous-domaines. Une solu-
tion pourrait consister a utiliser le principe de réordonnancement uniquement dans
des sous-domaines. Ces sous-domaines communiquent ensuite la luminance dans les
directions u; aux frontiéres des domaines. La solution finale sur I’ensemble du do-
maine serait finalement obtenue de fagon itérative lorsque la luminance aux cellules
sur 'ensemble du domaine atteint une valeur constante. Evidemment cette technique
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de parallélisation est intéressante si le nombre de sous domaines est plus important
que le nombre d’itérations nécessaires pour faire converger la valeur de la luminance.

Limites de validité des DOM

La méthode des DOM apportent deux défauts majeurs a la validité d’une modélisa-
tion : 'effet de rayon et la diffusion numérique.

L'effet de rayon (ou « ray effect ») est lié a une discrétisation angulaire insuffisante
et se manifeste par des discontinuités irréalistes dans la distribution des luminances
ou des flux de chaleur pouvant conduire a des solutions physiques irréalistes. Cet effet
sera plus manifeste dans des configurations ayant des points chauds tres localisés (par
exemple a la température T7). Dans ce cas si l'intégration angulaire est insuffisante
le terme du rayonnement incident G en un point P(x) (de température T < T;) peut
étre sous-évalué en négligeant I'énergie incidente du point chaud (cf. Fig. 2.11). Cet
effet est d’autant plus important si la configuration est trés allongée. Cet effet conduit
a sous-estimer le terme de rayonnement incident et donc potentiellement surestimer
le terme source. L'effet de rayon est une limite bien connue de la méthode des DOM.
Aussi il est important de s’assurer de la convergence de la quadrature angulaire en
utilisant une quadrature angulaire d’ordre plus important (typiquement une solution
avec une quadrature LCy; sert a valider une solution Sy).

P(x)

X)<T,

u

i+1

F1G. 2.11 — Effet de rayon sur le rayonnement incident G, (x) = [, Ly(x, u)d(Q) ~ ZII(\]:"”{ wiLy(x, ug).

L'effet de diffusion numérique (ou « false scattering ») est un phénomene dii a 1’er-
reur du schéma de dérivation spatiale et qui apparait plus particulierement quand
les directions de propagation sont obliques par rapport aux lignes d’orientation du
maillage. Le schéma utilisé (DMFS) ne tient pas compte de l’absorption a l'intérieur
d’une maille (i.e. les mailles sont optiquement fines). Cet effet est potentiellement ré-
duit avec le schéma exponentiel qui tient compte de 1’absorption a l'intérieur d"une
maille mais qui est beaucoup plus lent. Pour les applications visées en combustion
turbulente, la taille des mailles est déterminée par la taille des tourbillons induits par
la turbulence. Dans ce cas les mailles sont optiquement fines et 1’effet de fausse diffu-
sion limité.

Il ne faut pas perdre de vue qu’il faut disposer d’outils de validation. Les déve-
loppements effectués utilisent la méthode de Monte Carlo comme référence. Jusqu'a
présent des calculs de type sonde ont été effectués a des points choisis par 1'utilisa-
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teur. La généralisation aux champs complets fait parti des préoccupations actuelles,
elles rentrent dans la cadre du projet STRASS financé par la FRAE™.

6Fondation de Recherche pour I’Aéronautique et 1'Espace, projet démarrant a I'automne 2009 entre
CERFACS, RAPSODEE, CORIA, EM2C, Airbus, Turbomeca






ETUDE DU MODELE GLOBAL FS-SNBcK
POUR DES APPLICATIONS EN
COMBUSTION

L'utilisation du modele spectral SNBcK conjointement avec la méthode aux ordon-
nées discrétes permet d’écrire une version discrétisée de I’'ETR sur les directions, les
bandes étroites et les points de quadrature (cf. chapitre 2) :

Nbund N’?“”d Ndir
Sy (x) ~ Z Av; [ Z wikij <471Lgvi(x) — Z w,fLi,]-(x, uk)>] (3.1)

i=1 j=1 k=1

La base de données SNB utilisée comporte 371 bandes étroites avec un nombre de
points de quadrature usuel N, = 5. Aussi pour une quadrature angulaire de type Sy
(24 directions), 'ETR doit étre résolue : 371 x 5 x 24 = 44520 fois en chaque point du
maillage.

Dans le cadre d'un couplage instationnaire entre la combustion turbulente et le
rayonnement, le rayonnement doit étre mis a jour toutes les N;; pas de temps (défini
par une fréquence de couplage). Pour que le couplage soit réalisable il faut que le
temps de calcul d’une solution radiative soit du méme ordre que le temps de calcul
Nj; itérations de combustion turbulente. Malgré 1'efficacité des DOM, le nombre de
résolutions nécessaires de I'ETR augmente significativement le temps de calcul par
rapport a celui de la combustion. Il sera montré (voir le chapitre 8) que le colt en
temps de calcul pour le rayonnement est de deux ordres de grandeur plus important
que celui de la combustion.

Une des solutions consiste a travailler sur le modeéle spectral, pour réduire le
nombre de résolutions de I'ETR, tout en conservant une précision acceptable. Pour
cela il existe des modeles a bandes larges ou des modéles globaux. Plusieurs approches
sont possibles pour la construction d’un modele global. La plus simple est le modéele
global WSGG qui est assez simple a mettre en place mais sa précision est insuffisante
car elle repose sur des approximations fortes (rapport de concentration fixes, tabulé
pour un carburant donné, ...). A I'opposé, les modeles globaux de type ADF, SLW,
FSK, k-moments, efc reposent sur la construction de bases a partir de données raie par
raie.

L’approche utilisée a été proposée par Liu et al. [37, 48], elle consiste a construire un
modele global a partir des données SNB utilisées pour le modele SNBcK. La premiere
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3.1

étape [37] consiste a regrouper les contributions de différentes bandes étroites en allant
au-dela de I'approximation des bandes étroites (luminance de Planck constante dans
la bande). Cette approche s’apparente aux modeles a bandes larges mais le regrou-
pement est limité a une dizaine de bandes pour conserver une précision acceptable.
Dans un deuxiéme temps Liu et al. [48] étendent le regroupement des bandes a I'en-
semble du spectre en appliquant une pondération par la fonction de Planck lors du
regroupement. C’est le modele FS-SNBck pour « Full Spectrum based on the SNBcK ».

Ce modele proposé par Liu et al. est étudié ici pour des applications de combus-
tion. Dans ce chapitre, la formulation mathématique du modele est d’abord détaillée
pour montrer que le modele reste mathématiquement exact. Ensuite les limites de va-
lidité du modéle sont étudiées dans le cadre des applications visées en combustion.
Théoriquement il est possible d’attendre une réduction du temps de calcul importante,
de I'ordre du nombre de bandes. Les temps de restitution de chaque modele sont donc
discutés.

Ce travail a fait ’'objet d’une publication au congrés Eurotherm 83 — Computatio-
nal Thermal Radiation in Participating Media III [77] et le texte original est proposé
dans son intégralité dans le paragraphe suivant. Une discussion plus approfondie est
ensuite proposée.

ETUDE DE VALIDITE DU MODELE GLOBAL BASE SUR LES PROPRIETES
SPECTRALES DES BANDES ETROITES DANS L ’APPROXIMATION DES K
CORRELES POUR DES APPLICATIONS EN COMBUSTION
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Abstract

In thiswork the Full Spectrum based on the Statistical Narrow Band with the correlated k approxi-
mation (FS-SNBcK) is presented. The idea behind the model isto group the narrow bands using the
Malkmus model, in order to build a Full Spectrum representation of the space of frequencies. All
narrow bands are grouped and weighted by the Planck function to take into account the variation
of the blackbody intensity over the whole spectrum. In this paper, validity limits of the model are
studied, using a one dimensional isotherma homogeneous gas layer. The influence of species con-
centration, layer thickness and temperature are tested. An detailed mathematical formulation of the
model is presented. Finally, 3D simulations were performed to check the efficiency of the model
against other spectral methods.

1. Introduction

Only recently Large Eddy Simulations (LES) have been coupled with detailed radia-
tion [15, 5]: CPU timeisstill amain issue for non-stationary flames. To solve the Radia-
tive Transfer Equation (RTE) on combustion application the Discrete Ordinates Method
is chosen, because it offers the best compromise between CPU time and accuracy [7, 8]
and could be used to calculate complex geometries. This method relies on the 47 solid
angle discretization using angular quadrature sets (directions and weights).

For spectral properties, a k-formulation (where k is the absorption coefficient) is re-
quired to be compatible with the differential form of the RTE. An exact description of
spectral propertiesneedsaline by line (LBL) model, but these models have the disadvan-
tage of having a high computational cost.

The SNBcK model uses a narrow band approach and offers a good quality radia-
tion/LES simulations. But this model can not be afforded in coupled situations because
it is still too expensive. This model solvesthe RTE at least 5 times (5 quadrature points)
per band. Typically 367 narrow bands are used. These represents atotal of 5x367 = 1835
resolutions of the RTE performed for one given direction.

A good aternative to this SNBcK isthe use of aglobal model such as the well known
Weighted Sum of Gray Gases (WSGG)[6]. It is fast but no accurate enough when the
studied situation is far from the one used to fit it. Various authors have aready proposed
the use of these global models. Denison and Webb [2, 3] devel oped the spectral-line-based
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weighted-sum-of-gray-gases (SLW) model, in which line-by-line databases are used to
obtain weight factors for the WSGG model. The Absorption Distribution Function have
some similarities with the SLW and was developed by Riviere et a. [14, 13]. Modest
and Zhang wrote a mathematical formulation that allows to write the k-distribution for
the whole spectrum [12].

Another approach in the frame of the SNB models, was proposed by Liu et al.[9], they
proposed amethod which providesagood accuracy by reducing the number of resolutions
of the RTE. By using a band lumping strategy, authors have shown that a maximum of 10
narrow bands could be grouped without loosing accuracy. The SNBcK maodel is based on
the narrow band approximation, in which the Planck function is considered constant on a
narrow band. The band lumping strategy islimited by thisapproximation. In apublication
Liu et a. [11] proposed to group all bands to build the full spectrum statistical narrow
band ck based (FS-SNBcK). In this model al bands are grouped and weighted using
the Planck function to take into account the variation of the blackbody function over the
whole spectrum.

The aim of the present work isto present a detailed mathematical formulation then to
study the limits of validity of this model. To the authors knowledge, it isthefirst time that
the mathematical formulation of the probability density function and the cumulative are
used to describe the FS-SNBcK model.

2. Formulation and definition of the FS-SNBcK mode

2.1.Integration over the spectrum

Lets define F, a function of the absorption coefficient ,, and the integral I over a
narrow band Av as

Ty — / LowF(r)dv (1)
Av

Where L, is the Planck function depending on the temperature and the frequency. If
the interval Av is not too large the Planck function can be considered constant over the
narrow band and equal to Ly A,

Ta, ~Toas [ Fle)dv = Tos,AvFa, @
Av
In order to avoid a line-by-line description of the spectrum, Domoto [4] has intro-
duced the function f, which isthe probability density function of  aside the frequencies,
representing the k-distribution in the narrow band:

Fa, = ﬁ R F(k,)dv = /OOO F(r)f(k)dk (3)

The mean value of F' can be obtained by a discrete integration over all narrow bands:
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Np Np 00
Lot = > TanAvi = AvLya,, / F(r) fi(r)dr 4
i=1 0

=1
where subscript ¢ denotes the band number, N the total number of bands and f;(x) is

the PDF on the i*" band. Variables v; and « are independent so the discrete integration
on ¢ and the integration on v can be switched, leading to:

Itot = /Oo <Z AV’LLb AUL )fl( )> (5)

This expression may be rewritten as the expectancy of the function F'(x), if the corre-
sponding probability density function is correctly defined. By definition the PDF must be
normalized such as:

oo NB Np ) oT4
/ Z Av;Ly Ay, fi(K)dk = Z Av;Ly Ay, X / filk)dn =—

ot i=1 o
=1, by definition

So the integration over the spectrum may be rewritten as:

UT4 oo 3 AVsz Aulfz )
liop = — Z UT4/7T F(k)dr (7)
frs(k)

Where frgs representsthe full spectrum normalized probability density function.

2.2.Introduction of the ck approximation in the FS-SNBcK model

_ TheMakmusmodel allowsto get an analytical expression for the mean transmissivity
T A, with some properties of the spectrum according to specific assumptions.

B, (1 - (1 N ;Z)l/zﬂ ®)

where % isthe average value of the absorption coefficient over the narrow band, and ® A,
is the shape parameter. Datafor (%, ® A, ) were taken from the SNB parameters database
of Taine and Soufiani [17], for temperatures between 300K and 2900K and for 367 bands
of width Av = 25 cm™!

Using eq.(3), the mean transmissivity over a narrow band is given by:

TAV (l) = exp

Ta) - [ " exp(—wl) f(k)dn ©
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Domoto [4] has shown that f(x) is the inverse Laplace transform of the mean trans-
missivity, given by the Malkmus model. The function f(x) is not monotonous and it is
more convenient to introduce the cumul ative function g;(k), over the i*" narrow band:

_ / o (10)
0

g(x) isamonotonously increasing function in theinterval [0; 1] which allowsto inverseit
to get thefunction x(g). Theinversefunction x(g) can thus be defined. If the shape of the
spectrum is not modified by the pressure and the temperature along an optical path, the ck-
approximation is achieved. Using the Malkmus model for the transmissivity Domoto has
shown that the function f(r) isan Inverse Gaussian distribution, ¢(r) uses erfc functions
[4]. Thisfunctionisinverted numerically.

Using the cumulative function g(x), eq.(3) could be written as:

1
Fay = /0 F(x(g))dg (11)

The full spectrum cumulative function grs (k) isdefined as:

AyszAylfz( )
grs(k / frs(k")dr' —/ — oTi/n ——one e dk

Aysz Avl (12)
S / filw

9i (K‘)

From eg.(12) it can be noticed that grs is monotonically increasing with &, like each
function g;(x) does, and can also be inverted numerically to obtain x(grs), €q.(6) then
becomes:

T4
Liot = U—/ F QFS))dQFS (13)

As the cumulative function is monotonically increasing, the numerical resolution of
the integration could be achieved either with a statistical method or using a Gauss quadra-
ture. If aquadratureis used over N, points, eq.(13) can be written:

N,
oT*
Tior = 0 wJF(KJ(QFS,j)) (14)

Jj=1
Itisonly at thislast step that the calculation of I, (over the entire spectrum) is approxi-
mated numerically, using a pseudo-spectral quadrature.
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2.3.Radiative properties of the mixture Modeling

To take into account multicomponent mixtures several models are proposed by Liu
[10]. The model based on the optically thin limit provide (ki) and @Ay mi: for a
mixture of N, species, of parametersx,, and ®a, n:

Ng <Ii . >2 Ngas [{_2
P - B and VYT Av _m (15)
< mZI>AV ; n q>Au,7n7',:c ngl q)AI/,n

where %, is the average value of the absorption coefficient over the narrow band, and
® A, isthe shape parameter for the n'" gas. The main advantage of this model is to
insure a good compromise between accuracy and CPU time.

3. Absorption of a one dimensional gaslayer

To separate spectral aspects from geometrical aspects and test the FS-SNBcK model,
the absorption of a one dimensional isotherma homogeneous gas layer is considered.
Gases containing one or more of the following species were studied: H,O, CO,, CO.
The FS-SNBcK model iscompared to the Malkmus model, which representsthe reference
model for the one dimensional study.

In this configuration the mean intensity of the narrow band absorbed by the gas layer
is.

TAV(Z):/A exp(—kul) Ly, dv (16)

The total intensity absorbed by the spectrum in the FS-SNBcK is given using eq.(13)
with F(k,) = T(l) = exp(—k,!) and calculated using a Gauss Legendre quadrature
according to eg.(14).

3.1.Influence of the mixture composition

The absorptionis calculated on an homogeneous and isothermal gas layer containing
only one species at different temperatures, with gas column length of [ = 1m. Figure
1 shows that in the case of pure H»O, the FS-SNBcK calculation with N, = 5 gives
an error of about 10%. Nevertheless, when the number of quadrature is augmented to
N, = 10 avery good agreement with the Malkmus model is obtained. In the pure CO
case, the error with N, = 5 reaches a value of nearly 100%. For both pure CO, and CO
cases, ahigher IV, is needed to fit with the Malkmus case, typically N, = 30.

Figure 2 shows the cumulative functions, grs for different gases. As CO, and CO
do not emit in al bands contrary to H>O (96 bands for CO-, 48 bands for CO) some
values of « are close to zero and the cumulative function is non zero only in a small part
of theinterval [0;1]. More quadrature points are needed to resolve the spectrum. It isalso
noticed that for high temperatures the gradient of the cumulative function is higher.

Theoretically by increasing N, to infinity, the x(g) should always be well resolved.
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Intensity for an homogeneous and isothermal gas layer
For each case, concentration X_i = 0.1
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Fig. 1 — Influence of N, for asingle species at different temperatures

However if the gradient of thefunctionistoo strong, the numerical inversion of g(x) fails.
An examplewith a high temperature and 20% molar fraction of C'O givesan error of 30%
even with N, = 30. For cases containing high concentrations of C'O this model must be
the used with care, in particular if the temperatureis high.

§ i i i i i,
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o 10|22 200 CO2 T=1500K
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Cumulative function over the full spectrum g_FS

Fig. 2— Cumulative function for different gas mixturesat 1500 and 2900K

3.2.Influence of the gas optical thickness

In a second step the influence of the gas optical thickness is investigated. In this
case the gas layer is composed of 20% H»O, 10% C'O2, 5% CO molar fraction. The
absorption of the gas layer is calculated at several temperatures for three thicknesses:
Il =0.1m,! = 1mandl = 10m an plotted in figure 3.
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Intensity for an isothermal gas mixture at different thickness
XH20=0.2, XC02 =0.1, XCO = 0.05
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Fig. 3— Influence of the gas thickness for amixture of gases at different temperatures

Figure 3 shows that a high number of quadrature points are needed to fit with the
reference when the gas layer is thin. To explain this behavior, the relative error on the
transmissivity, T'(1) = exp(—«l), isanayzed:

AT exp(—krl)kl Ak
T T 1- exp(—kl) kK
In this expression when [ increases, the relative error tends to zero. For the optically thin
limit when [ tendsto 0, £~ ~ 2% and the calculation of the absorption is more sensitive
to the error on . For the thick case even if the relative error is smaller, the model will is
limited by the mixture modeling (cf. section 2.3.) and the ck-approximation.

(17)

4. 3D Calculations

To validate geometry influence of the FS-SNBcK model, 3D calculations are per-
formed using a DOM code (DOMASIUM?). Two benchmark cases are tested [1] us-
ing an $4 angular quadrature: a homogeneous cylinder and an an-isothermal and non-
homogeneous cylinder.

These two radiative heat transfer problems are in two-dimensional axisymmetric en-
closures with black walls. Atmospheric pressureis considered in al cases. In both tests
calculations are compared to available reference solutions (a ray-tracing solution or a
Monte-Carlo Method all together with k-distribution). Tests include comparisons with
the SNBcK model (reference solution) and the WSGG model (faster model). The WSGG
model parametersare givenin [16].

Thefirst case is a cylindrical enclosure of length L = 3.0m, aradius R = 0.5m and
was resolved using a mesh with 19343 tetrahedron cells. The temperature of the wallsis
300K . Species molar fractions of the gas are 20% H->0O, 10% CO, and 70% N,. There

http://www.cerfacs.fr/domasium
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is no soot and the temperature of the medium is 1800 K.

The second case is a cylinder of length L = 1.2m, aradius R = 0.3m and was
resolved using a mesh with 27749 tetrahedron cells. The walls are black at 800K, except
theright wall (x = L), which is maintained at 300K . The temperature and the molar
fractions of H,O and C'O,, are given by analytical profiles:

T(x,r) =800+ 1200 (1 —r/R)(z/L)
Xp,0=0.05[1—2(z/L—0.5)% (2—r/R) (18)
Xco, =0.04[1—3(z/L —0.5)%] (2.5 —r/R)

The soot volumetric fractionis f, = Xsoor = 10~7. Spectral absorption coefficient for
soot is calculated 8s Ky so0t = 5.5 foV.

Figure 4 and figure 5 show that the calculation of the radiative source term S,., using
the FS-SNBcK, gives results in very good agreement with the SNBcK model. For the
two test cases only five quadrature points are needed to obtain a good accuracy. It isalso
shown that this model is clearly more accurate than the WSGG model due to the fact that
the global data of the mixture is modeled from the SNB database. It is noticed that for
case 2 the WSGG model gives better results than in case 1 because the presence of soot
yield the medium more gray.

Homogeneous Cylinder Cylinder with temperature profile
D o T=1800K , XSOOT =0 ) XSOOT =1e-7
3000
2 |{e-eMonte Carlo, k distribution E o-o Raytracing SNB
5 70|-|+—+ FS-SNBck, Ng=5 1 5 || ++ FS-SNBcK, Ng=5 :
5 H \?VNSBeceK Ng=5 i o «x SNBcK, Ng=5 J
EL % £ 2om| [0 WSGG ;
o © #
= = /
s ® 1500 4
g Y 8 &
s 5 poios
ER B ow 5
i i A
T K E 500 I
2 2
B Sonenns e g L R il
5 2000 05 1 15 2 25 3 -Dsé 05 1
x (m) x (m)

Fig. 4 — Case 1: radiative source term
S, adong the central axis for the homo-
geneous cylinder. The reference solu-
tionisaMonte-Carlo solution [1]

5. Calculation time cost

Fig. 5— Case 2: radiative source term
along the cylinder axis for the different
spectral models. The reference solution
isaray-tracing solution [1]

Table 1 shows that in the one dimensional calculation, where the time calculation is
devoted mostly to the spectral calculation, the FS-SNBcK is not faster than the SNBcK
model: the same number of calculations are performed in the two models. To calculate
grs(k) in eq.(12) aloop over al bandsis done. Then eg.(14) requires an iterative time
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Tab. 1 — Time calculation for the FS-SNBcK in 1D and 3D calculation

Test 1D | Test 1D Test 1D Test 3D Test 3D

Ny=5 Ny =10 | Ny =20 Casel Case 2
SNBcK 9.0ms 17.2ms 372ms | 40m36.2s | 67 m49.5s
FS-SNBcK | 24.7ms | 46.0ms | 100.0 ms 0m8.1s 8m51.6s
WSGG - - - 0m6.6 s 0ml0.2s

consuming process to inverse numerically grs (). Theinversionislonger to achievefor
FS-SNBcK because the gradient of function grs(x) is higher (less than 10 iterations for
SNBcK, between 20 to 30 iterations for FS-SNBcK).

The advantage of a global model as FS-SNBcK for 3D calculationsis clearly demon-
strated by the time efficiency on table 1. The number of resolutionsof the RTE is strongly
reduced. In case 1, homogeneous case, only one absorption coefficient is calculated
over the domain. The time calculation of FS-SNBcK is about 300 time shorter than the
SNBcK, very close to the number of narrow bands (367). For case 2, non-homogeneous
case, the calculation time is reduced by one order of magnitude compared to SNBcK
case. In this case spectral calculations account for 97% of the total calculation with the
FS-SNBcK model. Thisshowsthat most of the effort should be madein the improvement
of the spectral calculation for this model.

6. Conclusions

Thefull spectrum based on the statistical narrow bands model with the ck-approximation
was studied in order to validate its implementation on combustion applications. An de-
tailed mathematical formulation of the model has been proposed. Then the limits of
validity of the model were investigated in the case of aone dimensional gay layer.

It was shown that the model fits well with the Malkmus model if enough quadrature
points are used. For gases with a high concentration of C'O, which does not emit in all
bands, the calculation differsfrom the reference value at high temperature. Intheoptically
thin case, more quadrature points are needed to calcul ate accurately the absorption.

In 3D calculations the model gives very good results even with only five quadrature
points. The calculation times are substantially reduced because the number of resolutions
of the RTE is reduced from 1835 to 5.

The next objectiveis to improve the time calculation using a tabulation technique for
the spectral properties of the FS-SNBcK model. Thiswill alow to reduce the calculation
time dedicated to spectral calculation and will permit to reach a calculation time compa-
rable with those obtained with the WSGG model.
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DiscussioNs

Dans l'article il a été montré que le modele FS-SNBcK donnait des résultats en trés bon
accord avec le modele SNBcK. C’est un modele global en somme pondérée de gaz gris
dont les coefficients sont recalculés en fonctions des propriétés locale (température,
fractions molaires, pression) a partir des données SNB.

Les calculs de I'absorption d"une couche de gaz mono-dimensionnelle ont permis
de rechercher les limites de validité du modeéle. Il a été montré que dans des cas re-
présentatifs de situations de combustion, la précision demeure trés bonne si le nombre
de points de quadrature est suffisant. En effet dans des cas optiquement fins ou si la
concentration de CO, ou CO est importante, le nombre de points de quadrature doit
étre augmenté, plus spécialement a haute température. Dans ces cas, la fonction grs ()
(sur tout le spectre) est non nulle sur une petite partie de l'intervalle [0;1] et plus de
points sont nécessaires pour capturer le comportement de grs(x).

La dichotomie, servant a inverser numériquement grs(x) pour obtenir les coeffi-
cients d’absorption, dans un cas extréme peut ne va pas converger correctement : si
la concentration de CO est importante (> 20%) et la température élevée (> 2000 K).
Cependant ce cas n’est pas représentatif pour les applications visées.

Les temps de calculs ont été détaillés, voir Fig. 3.1 et 3.2. Le modele WSGG a été
utilisé comme référence du temps de calcul le plus court possible. Dans chaque cas les
temps de calcul ont été décomposés en temps de calcul des coefficients d’absorption
(temps spectral) et en temps d’intégration de 'ETR (temps géométrique).

Dans le cas 1 (voir Fig. 3.1), faisant référence au cas du cylindre homogene de 1’ar-
ticle, le temps de calcul total du modéle FS-SNBcK est tres proche du modeéle WSGG.
Le WSGG n’utilisant que 3 gaz gris et le FS-SNBcK 5 points de quadrature, le calcul en
WSGG est de I'ordre de 5/3 plus long que le WSGG. Dans ce cas homogene, un seul
coefficient d’absorption est calculé sur le domaine, ce qui est négligeable en temps de
calcul. Le temps de calcul total est donc entierement da a l'intégration de I'ETR. Le
gain avec le FS-SNBcK dans ce cas est de 1’ordre de 300, proche du nombre de bandes.

Dans le cas 2 (voir Fig. 3.2), faisant référence au cylindre inhomogene de 1article,
tous les coefficients d’absorption sont calculés sur le maillage (27749 cellules) a partir
des propriétés locales. Avec le modéle SNBcK le temps de calcul total est principale-
ment dii a l'intégration de 'ETR, le temps de calcul des coefficients d’absorption étant
inférieur d’au moins un ordre de grandeur. Avec le modele FS-SNBcK le temps d’in-
tégration de I'ETR est réduit d'un facteur proche du nombre de bandes comme dans
le cas inhomogene. Le temps de calcul des coefficients d’absorption devient alors ma-
joritaire. Avec le modéle global le temps de calcul des x est plus important qu’avec le
modele SNBcK. En effet I'inversion par dichotomie de g(x) est plus longue a converger
quand tout le spectre est considéré que pour une seule bande. L'inversion se faisant en
moins de 10 itérations sur les bandes étroites et peut prendre 30 itérations sur tout le
spectre. Ceci est du au fait que le gradient dans la fonction grs(x) est plus important
et donc la convergence de la dichotomie plus lente. Dans le cas inhomogene le temps
de calcul total en FS-SNBcK est inférieur d"un ordre de grandeur au calcul SNBcK.

Le gain en temps de calcul d'un ordre de grandeur est plus faible que celui es-
compté. Cependant il faut noter que le modele FS-SNBcK permet de déplacer la diffi-
culté du temps de calcul sur le calcul des propriétés d’absorption du milieu et non sur
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F1G. 3.1 — Comparaison des temps de calcul (échelle log) entre le modele WSGG, FS-SNBcK et SNBcK
dans une configuration homogene.
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F1G. 3.2 — Comparaison des temps de calcul (échelle log) entre le modele WSGG, FS-SNBcK et SNBcK
dans une configuration inhomogene.
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la résolution de I’ETR. La réduction du nombre de résolutions de 'ETR permet d’aug-
menter le nombre de directions de la quadrature angulaire sans augmenter le temps
total de facon importante. Il en va de méme pour la prise en compte de la réflexion,
qui est faite en faisant converger la luminance des cellules en itérant 1'intégration de
I’ETR. Les solutions obtenues avec ce modele sont en treés bon accord la solution de
référence SNBcK.

Enfin comme le calcul des propriétés d’absorption du milieu n’est dépendant que
des propriétés locales du milieu il est possible de résoudre cette partie indépendam-
ment de la résolution du transfert radiatif. Si ce modele est utilisé en s’affranchissant
du calcul des « le temps de calcul total est alors du méme ordre que celui du WSGG.
Les coefficients d’absorption peuvent étre calculés dans un pré-processing ou stockés
dans une table. La solution de la tabulation a été retenue.

Les détails concernant la tabulation sont donnés en annexe A. La version tabulée
du modele FS-SNBcK a été validée sur le cas du cylindre inhomogene. Les résultats de
la Fig.3.3 montrent un gain important de précision, par rapport au modele WSGG (voir
Fig. 5 de l'article). Le gain en temps de calcul par rapport a la version non tabulée du
modéle FS-SNBcK est significatif (Fig. 3.4). Le temps de calcul total est trés proche de
temps de calcul du modele WSGG, de 'ordre de %T(WS GG). Enfin le gain en temps
de calcul total par rapport au modele SNBcK est de I'ordre du nombre de bandes

T(FS-SNBcK Tabulé) ~ LN

Cylindre inhomogene

XSOOQOT =1e-7

1500 T ; T ; Q
& | [+ FSSNBcK Tab., Ng=5 &
S , = ; &
= FS-SNBcK, Ng=5 o
= =
(75 1000 ﬁ*p :
& o
8 ~
5 S00)- d@gﬁ” '
8
()
&
()
'_

F1G. 3.3 — Terme source radiatif dans le cas 2 (cylindre inhomogeéne) pour les modeles FS-SNBck et
FS-SNBcK Tabulé.

CONCLUSION

Afin de réduite le temps de calcul du rayonnement, une solution consiste a réduire le
nombre de bandes spectrales pour diminuer le nombre de résolutions de 'ETR. 1l a
été montré que le modele global basé sur les k-distributions en bandes étroites donnait
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F1G. 3.4 — Comparaison des temps de calcul (échelle log) entre le modele WSGG, FS-SNBcK, SNBcK et
FS-SNBcK Tabulé dans une configuration inhomogene.

des résultats en trés bon accord avec le modele a bandes étroites pour les applications
visées en combustion. Cependant, le gain en temps de calcul n’étant que d’un ordre
de grandeur.

Pour accélérer encore le calcul, les coefficients d’absorption sont tabulés, on atteint
ainsi un temps de calcul proche du modéle le plus rapide en somme pondérée de
gaz gris. Le gain final en temps de calcul par rapport au modéle SNBcK est de deux
ordres de grandeur. Avec ce modele le couplage instationnaire combustion turbulente
et rayonnement devient accessible sans dégrader la solution radiative.

L’avantage de cette approche est de déplacer la difficulté du temps de calcul de la
résolution de ’'ETR au calcul des propriétés d’absorption du milieu. Avec la tabula-
tion, les coefficients d’absorption ne sont calculées que lors de la création de la table.
Aussi le temps consacré a la résolution de 'ETR devient négligeable et il est possible
d’augmenter facilement la quadrature angulaire ou de prendre en compte la réflexion
sans surcotit important.
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Introduction

Dans cette partie, I'influence de la turbulence sur le rayonnement de flammes est
discutée. Il existe une littérature abondante sur le sujet de l'interaction rayonnement-
turbulence qui a montré I'importance de cet effet. Dans un premier chapitre un état de
'art sur ce sujet permet de dégager les effets notoires de 'interaction rayonnement-
turbulence en étudiant principalement 1’effet de la turbulence sur le rayonnement en
combustion.

La plupart de ces études sont réalisées dans le contexte des équations de Navier
Stokes moyennées dans le temps (simulations RANS). Les fluctuations turbulentes qui
représentent les écarts par rapport a la solution moyenne stationnaire ne sont pas
résolues. La méme méthodologie pour étudier l'interaction rayonnement-turbulence
peut étre employée dans le contexte de la simulation aux grandes échelles, ou les
fluctuations turbulentes de grande échelle sont résolues.
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ETAT DE L’ART SUR L'INTERACTION
RAYONNEMENT- TURBULENCE EN
COMBUSTION

Le probleme de l'interaction turbulence-rayonnement’ (I.T.R.) a fait 1’objet de nom-
breuses publications dont une bonne synthese est fournie dans [4]. La justification de
ces études s’explique par la dépendance fortement non linéaire du terme source ra-
diatif a la température, T, et aux concentrations d’especes rayonnantes, X; qui dans le
cadre de la combustion turbulente qui sont des grandeurs fluctuantes.

La description de la turbulence introduit des grandeurs moyennes (T, X;) et des
grandeurs fluctuantes (T’, X!). Aussi le terme source radiatif moyen est a priori différent
du terme source radiatif calculé a partir des grandeurs moyennes :

ST, Xi) # S+(T, X;) (4.1)

Le probléme de l'interaction rayonnement-turbulence consiste a évaluer et éven-
tuellement modéliser I'impact des fluctuations sur le terme source radiatif.

Presque toutes les études traitant de la TRI ont été réalisées jusqu’ici dans le
contexte RANS (voir chapitre 1), I'impact sur S, des fluctuations a toutes les échelles
de la turbulence est étudié. Dans le contexte LES, seule la partie sous-maille des fluc-
tuations n’est pas prise en compte. Le probleme de la modélisation se pose donc de
fagon tres différente. Cependant tres peu d’étude traitent de la modélisation de la TRI
en LES.

Partant de I'équation de transfert radiatif, ’expression du terme source radiatif
moyen fait apparaitre des corrélations qui sont a évaluer : c’est le probleme de ferme-
ture. Des études de la TRI ont été conduites pour évaluer l'influence de la turbulence
sur le rayonnement. Elles sont conduites par le biais de calculs découplés. L'influence
du rayonnement et de la TRI sur la combustion a été envisagée dans des études sur des
calculs couplés et récemment des DNS. Toutes ces études visent a dégager les effets
notoires de la TRI dans le contexte RANS.

'TRI pour « Turbulence Radiation Interaction »
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4.1

LE PROBLEME DE FERMETURE EN RANS

L’équation de transfert radiatif sous sa forme différentielle et monochromatique est
donnée par (voir chapitre 2) :

dl,(s)

F Kk, I — Iy (s) (4-2)

Afin de faire apparaitre les corrélations dues a la TRI, 1'Eq. 4.2 est moyennée au
sens d'une moyenne temporelle (voir I'Eq. 1.32) :

dl
7: = 1,10 — 1,1, (4-3)
Les termes de I'ETR dépendent de 6 variables : 3 d’espace, 2 de direction et la
fréquence. Pour obtenir le terme source radiatif intervenant dans I'équation de bilan

de la combustion qui ne dépend que des variables d’espace, 'ETR doit étre intégrée
sur les directions et sur les fréquences.

Comme 1'ETR est résolue en stationnaire (pas de dépendance temporelle de la
luminance), les termes radiatifs sont indépendants du temps, les intégrales sur les di-
rections et les fréquences commutent avec la moyenne temporelle. Le terme d’émission

moyen donne :
/ / 1, 19dQdv :/ / 1, 19dQdv
0 Jam 0 Jar (4-4)

=4oxpT*

avec [, I0dv = 0T*/ 7 et le coefficient moyen de Planck xp définit tel que :

1

_ 0
Kp = W/o Ky L,dv (4-5)

L’intégration du terme d’absorption donne :

/oo / KLdQdy = /w / %, L dOdy
0 47 0 47

= / Ky L,dQdv (4.6)
0 4

= / K, Gydv
0

ou G, est l'intégrale angulaire de la luminance incidente sur tout 1’angle solide :

Gy = Il/dQ (4’7)
4r

En somme, 'intégration de 'ETR, moyennée dans le temps, sur les directions et les
fréquences donne le terme source radiatif moyen :

S, =V -q, =40xpT* — / %, Gydv (4-8)
0
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4.1.1 Terme d’émission

En introduisant la décomposition en moyennes et fluctuation de T* = T4 + (T*)’ et
kp = Kp + Kk, le terme d’émission donne :

kpT4 = (Kp + &) (T4 4 (T4)') = &pT4 + kT4 + Kp(T4) + )y (T4

= KP4+ i T4+ Kp (T9) +p(T2)

N N (4.9)
=0 =
= ®pT4 -+ (TH)
Il est possible d’introduire les coefficients de corrélation Rys et Ry, comme :
— (T K (THY g
kpT* = %p — T Lﬁﬁ =xpl (RT4 + Rlb) (4.10)
T xpT

Par la suite, ces deux corrélations, Ry« et Ry, désignent respectivement ’autocorréla-
tion en température et la corrélation croisée température-coefficient d’absorption.

En développant T* = ( T + T’)*, les corrélations R4 et Ry, donnent :

T2 T8 TA

T T T
K/ T! K/ T/Z K/ T/3 KI T/4
R, =4—"L—+6-"— +4-L r (4.12)
Kp-T xp-T xp-T kp-T

Enfin une troisiéme corrélation apparait dans le terme d’émission car la moyenne
du coefficient d’absorption n’est pas strictement identique au coefficient d’absorption
des grandeurs moyennes du milieu. Ce terme peut étre désigné par "autocorrélation
du coefficient d’absorption :

RK o KP(T/ Xl)

p Kp (T, Yl) (413)

En conclusion le terme d’émission fait intervenir les trois corrélations suivantes :

T4 = o\ 74
KpT* = kp(T, X;)T X Ry (Rps + Rpp) (4.14)
Emission a partir des valeurs moyennes Corrélations

En l’absence de fluctuations, 1’autocorrélation en température et en coefficient d’ab-
sorption est égale a 1 et la corrélation croisée absorption température est nulle. Nous
verrons par la suite que la plupart des études négligent 1’autocorrélation en coefficient
d’absorption.

L’autocorrélation en température est toujours positive mais la corrélation croisée
température-absorption peut étre soit positive soit négative. Les données de ’annexe A
utilisées pour la tabulation du modéle FS-SNBcK peuvent étre consultées pour illustrer
la dépendance du coefficient d’absorption avec la température et les concentrations.
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4.1.2

Il y a un effet de compétition entre et T et X; sur xp. Le coefficient d’absorption
augmente avec X; lorsque les autres parametres sont constants, mais décroit générale-
ment avec T (selon le mélange considéré). Pour des petites valeurs de X;, typiquement
proche des réactifs, le coefficient d’absorption est fortement influencée par X;. La va-
leur de xp augmente quand X; augmente, vers les zones de produits. Dans ce cas la
valeur de «xp est surtout influencée par la température et par conséquent décroit si T
augmente. Ce qui résulte en une corrélation négative dans la zone de la flamme ou la
température et les concentrations sont importantes.

Terme d’absorption

Dans le terme d’absorption la décomposition du coefficient d’absorption donne :

.G, = 5,G, +x,G), (4.15)

Hypothése des tourbillons optiquement fins

Il apparait donc une corrélation entre le coefficient d’absorption spectral et la lumi-
nance monochromatique incidente. Kabashnikov et al. [78, 79] ont formalisé I'hypo-
these des tourbillons optiquement fins> qui consiste a négliger cette corrélation.

En introduisant une longueur caractéristique L (a ’échelle de Kolmogorov et/ou
de I’épaisseur de flamme) I'épaisseur optique des tourbillons x,L peut étre évaluée.
Si cette épaisseur optique est petite, x,L < 1, les fluctuations de x, (une grandeur
locale, fonction des propriétés thermodynamiques locales) sont supposées décorrélées
de G, (une grandeur non locale, fonction de tout le rayonnement incident en un point
donné). Alors :

K, Gy = %,Gy (4.16)

Cependant x, ayant une forte variation avec la longueur d’onde, sur plusieurs
ordres de grandeurs, cette hypothese ne peut pas étre vérifiée sur tout le spectre.

Une autre fagon de formuler 'OTFA est de définir une longueur ! de décorréla-
tion entre «, et G,, définissant une sphere autour du point considéré a l'intérieur de
laquelle ces quantités sont décorrelées. Cette longueur est différente pour chaque lon-
gueur d’onde et telle que I = I, = 1/x,. Aussi pour certaines fréquences cette longueur
I, pourra étre grande devant I’échelle caractéristique des fluctuations L mais il y aura
inévitablement une proportion du spectre qui ne respecte pas cette hypothese.

Une grande partie des travaux qui traitent de la TRI utilisent I'OTFA. Quelques
études utilisant la méthode de Monte Carlo ont permis pour valider de cette hypothese
sur les configurations étudiées. Cette hypothese simplifie grandement le probleme car
la modélisation de cette corrélation n’est pas simple. Elle fait intervenir le rayonne-
ment incident, G qui dépend de toutes les fluctuations non locales, et le coefficient «,
dépendant des fluctuations locales.

2OTFA pour Optically Thin Fluctuations Approximation
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Approximation du milieu optiquement fin

Cette approximation est faite dans de nombreuses applications de combustion, parti-
culierement pour des flammes non lumineuses de petite échelle. L'approximation du
milieu optiquement fin ne doit pas étre confondue avec I'OTFA qui n’a lieu que dans
le contexte de la TRI. L’OTFA requiert que 1'épaisseur optique basée sur 1’échelle in-
tégrale soit petite devant 1 tandis que '’hypothése du milieu optiquement fin requiert
que xpL < 1, ot L est la dimension caractéristique du systeme.

Lorsqu’on fait I'hypothése d"un milieu optiquement fin, la moyenne temporelle de
la divergence du flux radiatif s’écrit :

V- qr = 40(kpT* — %pT) (4.17)
ol Tw correspond a la température des parois.

Les valeurs moyennes qui apparaissent se décomposent pour faire apparaitre dif-
férentes corrélations du terme d’émission seulement.

Prise en compte des différentes corrélations

Lorsque les corrélations qui rendent compte de la TRI ont un fort impact, elles doivent
étre modélisées. Elles se répartissent en quatre groupes :

— L'autocorrélation en température, Rys ;

— L'autocorrélation du coefficient d’absorption, Ry, ;

— La corrélation croisée température-coefficient d’absorption, Ry ;

— La corrélation du coefficient d’absorption avec la luminance incidente, «/,G.

Différentes approches sont possibles pour modéliser les 3 premieres corrélations.
La plus simple consiste a utiliser un développement en séries de Taylor comme le
propose Snegirev [8o0]. Une autre approche est d’utiliser une densité de probabilité
(présumée ou transportée par une équation supplémentaire) de grandeurs turbulentes.
Cette densité de probabilité est donnée par le modele de combustion. La derniére
corrélation est souvent négligée en faisant appel a 'OTFA.

Plusieurs approches peuvent étre envisagées en ne considérant que R4, on parle
de TRI partielle; si R7s et Ry, sont considérées en négligeant Ry, et faisant I’hypotheése
OTFA, on parle alors de TRI « compléte ».

Les études numériques de flamme turbulentes visent a quantifier I'impact de 1'in-
teraction turbulence-rayonnement. D"une part, les calculs découplés permettent d’éva-
luer l'influence de la turbulence sur le rayonnement a travers chaque corrélation et
de déterminer les corrélations nécessaires a modéliser : sans TRI, TRI partielle, TRI
complete, validité de I'OTFA. D’autre part, des calculs couplés permettent d’estimer
I'importance de la TRI dans l'influence du rayonnement sur la combustion. L'utilisa-
tion de DNS permet une évaluation précise des corrélations sans aucune hypothese.
Une grande partie de ces travaux étudient la configuration de la flamme Sandia D, bien
connue dans la littérature et qui est une flamme de diffusion turbulente methane/air
bidimensionnelle.
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4.2

4.2.1

INFLUENCE DE LA TURBULENCE SUR LE RAYONNEMENT

Dans ce paragraphe, 1’état de 1’art des travaux réalisés depuis 1980 sur la simulation
de la TRI est présenté. Les calculs du rayonnement sont découplés de 1’écoulement le
rayonnement est calculé soit a partir des valeurs moyennes seulement soit en tenant
compte des corrélations de la TRL

Une difficulté dans 1’étude de la TRI est d’avoir acces a toutes les données insta-
tionnaires du champ turbulent. Que les données soient fournies par un calcul ou une
expérience, les champs obtenus sont la plupart du temps des champs moyens pour
lesquels la statistique des fluctuations est connue uniquement par leur pdf.

Les méthodes utilisées sont stochastiques et consistent a générer des fluctuations
de température et de composition sur des chemins optiques le long desquels lesquels
I'ETR est résolue. Des séries temporelles sont générées aléatoirement en supposant
la pdf des grandeurs considérées. Cette méthode a été d’abord proposée par Jeng et
al. [81]. Pour cela, ils ont supposé que 1’écoulement était constitué par de nombreux
tourbillons statistiquement indépendants et dont la taille est déterminée a partir du
modeéle de turbulence.

Corrélations du terme d’émission

Une étude sur I"autocorrélation en température seule a été réalisée par Burns [82]. Le

! . . .
rapport T#/T  a été évalué en supposant différentes densités de probabilité pour la
distribution de température . Il a été montré que des fonctions de type béta, reprodui-
saient bien les distributions de température observées expérimentalement. Cependant

Burns trouve que le rapport T4/ T" est relativement peu sensible a la forme des pdf, va-
riant de moins de 10% pour des fluctuations de température de +40%, voir Fig. ??. Les
valeurs calculées de l'autocorrélation en température, données sur la Fig. 4.1 (d’apres
[82]) sont en accord avec les résultats de Cox [83] qui a estimé 1’autocorrélation en
température a partir de données expérimentales.

Grosshandler et al. [84, 85] ont été parmi les premiers a réaliser des simulations
stochastiques en utilisant une méthode de lancer de rayons. IIs réalisent une étude pa-
ramétrique sur trois flammes différentes. Le rayonnement utilise un modele en trans-
mittivité globale dans un milieu non homogene. La comparaison de la luminance basée
sur les valeurs moyennes et la moyenne temporelle de la luminance calculée a partir
des valeurs instantanées, montre que la TRI peut conduire a une luminance moyenne dépas-
sant d'un facteur deux ou plus celle calculée a partir des propriétés moyennes. Par ailleurs
dans certaines flammes lumineuses, tres chargées en suies, la moyenne de la luminance
peut étre plus faible que celle estimée a partir des propriétés moyennes. Cela s’explique par
la forte corrélation négative entre les fractions volumique de suies et la température,
conduisant a une forte contribution négative du terme Ry, dans I'Eq. 4.14. Ce résul-
tat est confirmé expérimentalement. Cependant, cette conclusion est en contradiction
avec une analyse de sensibilité de Krebs et al. [86] o1 'émission calculée est toujours
plus grande si la TRI est prise en compte, méme si la corrélation entre les fluctuations
de température et fraction volumique de suie est fortement négative. Les résultats de
Grosshandler et al. sont également en contradiction avec les données de Faeth et al. sur
les flammes lumineuses [87, 88, 89] pour lesquelles la TRI augmente toujours la lu-
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minance. Ces conclusions différentes ont montré que la corrélation Ry, pouvait étre dans
certains cas positive et dans d’autres négative et suffisamment importante pour contribuer a
diminuer la luminance.

Grosshandler et Joulain [85] ont aussi observé que la TRI est surtout influencée par
U'amplitude des fluctuations plus que par leur distribution ou la taille de la flamme. Le modele
stochastique conjugué avec un modéle en transmittivité global est appliqué au calcul
les transferts radiatifs de feux de nappes d’éthanol. La comparaison des prédictions
aux mesures de la luminance le long de 1’axe de la flamme démontre une meilleure
précision des prédictions qui tiennent compte de la TRI par rapport a celles qui uti-
lisent les valeurs moyennes. La luminance moyenne est de 25% a 80% plus grande avec la
TRI.

Faeth et al. [90, 87, 91, 92, 93, 89, 81] ont mené des études expérimentales et numé-
riques sur la TRI pour des flammes de diffusion turbulente de méthane, d’éthylene, de
monoxyde de carbone, d’acétylene et d’hydrogene. La structure des flammes est calcu-
lée en négligeant les pertes radiatives et en utilisant un modele de turbulence k — € et
un modele de combustion a pdf présumée. Ce modele permet de construire la pdf de
richesse en supposant que celle-ci est une gaussienne. Les luminances monochroma-
tiques directionnelles sortantes d'une colonne qui traversent la flamme turbulente sont
calculées et comparées a des résultats expérimentaux. Le long de cette colonne I'ETR
est résolue par méthode stochastique. Les propriétés radiatives du milieu sont obte-
nues a I'aide du code RADCAL et en utilisant ’approximation de Curtis-Godson pour
un milieu non homogene. Les suies ne sont prises en compte que dans les flammes
d’éthylene et d’acétylene. La diffusion du rayonnement est toujours négligée. Dans
tous les cas étudiés la turbulence contribue a augmenter la luminance moyenne. Ces travaux
montrent que I'effet des fluctuations turbulentes sur la moyenne spectrale de la luminance est
faible pour des flammes de monoxyde de carbone et d’air (de I'ordre de 10%) [94], modérée
dans des flammes de méthane/air (de I'ordre de 10-30%) [81] et importante dans des flammes
d’hydrogene/air (de l'ordre de 100%) [93]. Ces différences sont dues a la variation rapide
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de la température et de la concentration d’"H,O avec la fraction de mélange pres des
conditions stoechiométriques pour la flamme d’hydrogéne/air par rapport aux autres
flammes. Dans les flammes d’éthylene/air, 'augmentation du rayonnement gris des
suies est comprise entre 50% et 300%, mais est plus faible pour la bande a 4,3 ym du
CO;. Dans les flammes acétylene/air, I'augmentation du rayonnement continu di aux
suies est compris entre 40% et 100%. Cependant, elle n’est pas trés importante pour
I'absorption dans le domaine visible, suggérant que la TRI est surtout due a la forte
dépendance non linéaire de la fonction de Planck avec la température.

Kounalakis et al. [91, 92] ont utilisé des modeles stochastiques améliorés afin de
poursuivre les analyses de la TRI dans les flammes précédemment étudiées d’hydro-
gene/air et de monoxyde de carbone/air. L'analyse a été étendue a la prédiction et
compatible avec les mesures de la pdf et de la densité spectrale en puissance de la
luminance monochromatique. Pour la flamme d’hydrogeéne, les observations de Faeth
et al. sont confirmées, avec des fluctuations de la luminance de 20% a 110%. Dans le
cas de la flamme de monoxyde de carbone air, l'intensité des fluctuations de lumi-
nance varie entre 20% et 50%, ce qui dépasse les estimations précédentes pour ces
flammes. Dans les deux cas de flamme, la prédiction de la luminance moyenne est relative-
ment indépendante de I'échelle intégrale de la turbulence, mais les fluctuations de la luminance
augmentent avec la taille caractéristique de la flamme. L'écart entre les prédictions utilisant
un modele stochastique et les mesures est inférieur a 25% pour la flamme d"Hj/air et
inférieur a 30% pour la flamme de CO/air. Des erreurs similaires sont observées pour
les pdf et le spectre de puissance des fluctuations radiatives.

Des analyses théoriques ont également été conduites notamment par Kritzstein
et Soufiani [95] qui ont étudié I'influence de la turbulence sur une raie Lorentzienne
isolée, pour une turbulence homogene et isotrope d’'un mélange de gaz stationnaire
en moyenne. Un développement de Taylor pour la luminance intégrée sur le pro-
fil et seules les fluctuations de température sont considérées. L'analyse paramétrique
est réalisées pour une raie de CO centrée en v = 2124 cm~!, avec une température
moyenne de T = 1000 K. Pour un milieu optiquement fin, la luminance monochroma-
tique, n’est pas sensible a la forme des fonctions de corrélation. Par contre, dans un
milieu optiquement épais, des différences de plus de 13% sont trouvées sur la lumi-
nance monochromatique au centre de la raie, et de 4% pour la luminance intégrée sur
la raie. La forme des raies peut étre fortement modifiée par les fluctuations de température.

Zheng et al. [96, 97, 98] montrent que la simulation stochastique associée a une
procédure de tomographie, pour déterminer 1’échelle intégrale, produit des résultats
en trés bon accord avec les valeurs mesurées (luminance moyenne et variance de la
luminance monochromatique). Ces travaux sont basés sur 1’étude de la flamme Sandia
D. Pour cette flamme de nombreuses données sont disponibles : les valeurs instanta-
nées et moyennes de la température, de la fraction massique et de la concentration.
Les chemins optiques sont situés dans un plan au dessus de la flamme, représenté sur

la Fig. 4.2 (d’apres [98, 97]).

Les résultats obtenus sont présentés sur la Fig. 4.3 (d’apres [96]), qui montre la
luminance moyenne pour deux chemins optiques de la flamme D. Il apparait que les
calculs basés sur les propriétés moyennes sont en bon accord avec les mesures pour le
chemin qui suit le diametre, mais sous-estiment séverement les données expérimen-
tales le long d'une corde (cf. Fig. 4.2). Au contraire, les calculs basés sur les simulations
stochastiques sont partout en tres bon accord avec les mesures. Ces bonnes prédictions
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F1G. 4.2 — Mesures et simulation de la luminance monochromatique dans la flamme Sandia D [98, 97]

concernent la valeur moyenne et la variance de la luminance monochromatique le long
de différente cordes, comme on le voit sur la Fig. 4.4 (d’apres [97]). Ces résultats dé-
montrent que la TRI pour cette flamme n’est pas tres importante dans la région de
I’axe central, mais elle I’est loin de ’axe ot les fluctuations sont plus importantes. Les
prédictions faites par ces modeles sont généralement en accord avec les mesures avec une erreur
inférieure a 10%. Toutefois 1'échelle intégrale utilisée dans ce modéle a été optimisée
par rapport aux statistiques radiatives déterminées expérimentalement.
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4.2.2

Dans les applications pratiques, aucune donnée ne donne acces a 1’échelle intégrale
nécessaire aux modeéles stochastiques. Coelho [99] apporte des prédictions précises de
la luminance monochromatique pour la flamme D en employant trois méthodes dif-
férentes, illustrées sur Fig. 4.5 (d’apres [99]) comparable a la Fig. 4.3. Les propriétés
radiatives sont calculées a I'aide d’un modeéle SNB. Dans la premiere méthode les cal-
culs sont effectués en utilisant un modele stochastique pour tenir compte de la TRI.
Dans la seconde, la moyenne temporelle de 'ETR est utilisée mais en ne considérant
que les fluctuations de température (TRI partielle, Rt4) et les fluctuations de la trans-
mittivité du milieu sont négligées dans le calcul des coefficients d’absorption (Rj,
Ry;). Enfin dans la derniére, la TRI est completement ignorée. Il apparait que le mo-
dele stochastique prédit une plus forte luminance monochromatique pour la bande a
2,7 um de I'HyO et du CO;, et surtout pour la bande a 4,3 um du CO,. Bien que le
modele TRI partielle donne des luminances monochromatiques inférieures a celles du modele
stochastique, elles sont toujours supérieures a celle du modéle sans TRI. Les différences entre
ces trois méthodes qui traitent de la TRI sont particulierement importantes sur une
corde (chemin optique ne passant pas par le centre de la flamme, voir la Fig. 4.2). Ces
résultats sont en parfait accord avec les résultats de Zheng et al. [98].
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F1G. 4.5 — Lumiance monochromatique pour la flamme Sandia D a x/d=45 [99].

Validations de ’OTFA sur différentes configurations

L’OTFA est une hypothése assez complexe a vérifier en raison de sa dépendance avec la
longueur d’onde. Elle peut étre validée pour une grande partie du spectre d’absorption
des gaz mais completement erronée pour des centres de raie d’absorption. Différentes
études ont été menées pour évaluer la pertinence de cette hypothese sur différents cas
particuliers.

Krebs et al. [86] ont étudié la TRI par une analyse de sensibilité dans la zone pri-
maire d’un chambre de combustion d’une turbine a gaz fonctionnant & 10 atm. Les
échelles turbulentes et les corrélations sont introduites de fagon paramétrique. L'ef-
fet des fluctuations de température sur le coefficient d’absorption spectral est négligé
(R, = 1) dans l'analyse de sensibilité. Les calculs ont été effectués a A = 1,5 um dans
le cas des suies et A = 4,3 um dans le cas du CO,. A ces longueurs d’onde et pour
une température de 1800 K, le rayonnement émis par les especes considérées atteint
son maximum. L'intensité des fluctuations de concentration des especes rayonnantes
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est de 30% de la valeur moyenne. Pour I’émission du CO,, 'augmentation du rayon-
nement émis due aux fluctuations de température et de coefficient d’absorption est
relativement faible. Elle ne dépasse pas 25% pour des fluctations de température de
600K, méme si la corrélation entre les fluctuations de température et de concentration
de CO; est importante. Pour les suies, 'augmentation du terme d’émission est par
contre trés importante pour des fluctuations de température de 300 K et atteint 100%
si les fluctuations sont de 600 K. La corrélation entre la luminance incidente et le coefficient
d’absorption peut étre négligée (OTFA), si I'épaisseur optique est telle que 1, reste inférieure
a0,3.

Kabashnikov [100] a montré que si I'épaisseur optique dépasse 0,1, I'OTFA donne des
erreurs significatives. Cette valeur doit étre prise avec précaution car ces simulations ne
sont pas appliquées a des flammes réelles et I'extrapolation de ce résultat peut étre
incertaine.

Aussi Coelho [99] a étudié la précision de 'OTFA en comparant les prédictions
d"une méthode stochastique et la solution exacte de 'ETR sur la flamme Sandia D. Les
propriétés radiatives du milieu sont calculées en utilisant un modele SNB puis CK.
La Fig. 4.6 (d’apres [99]) montre les luminances prédites le long de 1’axe x/d=45. Les
données expérimentales de température et de concentration ont été utilisées pour les
calculs radiatifs. Comme la luminance n’a pas été expérimentalement déterminée les
prédictions du modéles SNB/stochastique sont prises comme référence. Trois modeles
sont considérés, un sans TRI, un second avec une TRI partielle (R74) et un modéle de
TRI complete (Ry: et Ry, faisant ’hypothese de 'OTFA). Les résultats montrent que,
en accord avec les travaux précédents, la TRI contribue a augmenter le bilan radiatif. La
TRI partielle qui néglige les fluctuations de I'absorption sous estime l'influence de la TRI, que
ce soit avec le modele SNB ou CK. Le modele CK/TRI compléte en en trés bon accord avec
les prédictions du modele CK/stochastique. Cela signifie que I’"OTFA est tres précise pour cette
ligne de visée et que la corrélation entre le coefficient d’absorption et la luminance incidente est
négligeable, I’erreur maximum entre la TRI complete et le modele stochastique étant de
2,5%.
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F1G. 4.6 — Luminance monochromatique pour la flamme Sandia D a x/d=45, 1 :sans TRI, 2 :TRI partielle,
3 :TRI complete, 4 :modéle stochastique [99].
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4.3.1

INFLUENCE DU RAYONNEMENT ET DE LA TRI SUR LA COMBUSTION

L'usage de modeles stochastiques pour tenir compte de la TRI dans le cadre de calculs
couplés devient prohibitif en temps de calcul et d’autres approches sont nécessaires.
Si la configuration le permet I’hypothése de milieu optiquement fin est utilisée. Le
couplage combustion-rayonnement est réalisé dans le contexte RANS en utilisant la
moyenne temporelle de 'ETR, cf Eq. 4.3. Les corrélations sont calculées a partir de la
pdf du modele de combustion. Certains calculs couplés ont également été menés en
utilisant la méthode de Monte Carlo.

Calculs basés sur des méthodes approchées pour le rayonnement

Song et Viskanta sont les premiers a effectuer des calculs couplés de CFD-rayonnement
[101] sur une flamme de méthane/air prémélangée dans une géométrie 2D, se basant
sur 'approximation P; pour le rayonnement et un modeéle statistique pour la combus-
tion. Il a été trouvé que la TRI sur les propriétés de 1'écoulement pouvait étre négligée
pour les calculs, en raison du petit volume de la flamme devant le volume du four. Les
pertes radiatives sont plus importantes en considérant la TRI pres de la flamme mais
les flux thermiques (convection et rayonnement) sont modifiés de seulement 1% par la
TRI. Une étude paramétrique a montré que les effets de la TRI devenaient importants
quand la taille de la flamme devenait significative en comparaison avec le volume du
four car les effets radiatifs de la flamme sont plus importants.

Adams et Smith [102] ont étudié un four industriel tridimensionnel bralant du gaz
naturel. IIs ont utilisé une méthode DOM avec I’'OTFA, le milieu étant traité comme
gris. Plusieurs cas étudiés montrent que les effets de la TRI sont faibles si les suies
ne sont pas prises en compte. Ils deviennent plus prononcés sur les flux aux parois et
sur la puissance émise en présence de suies. Ces résultats ne sont pas validés par des
mesures expérimentales mais corroborent les résultats de Grosshandler et Joulain [85].
Dans de telles flammes les fluctuations turbulentes peuvent soit augmenter 1"émission
soit la diminuer en fonction des conditions de température, de concentration de suie,
d’intensité turbulente et de longueur d’onde. Cependant les effets de la TRI sur la
température sont relativement faibles avec des différences de température d’environ 50K
pour les flammes pauvres et 100K pour les flammes riches.

Coelho et al. [99, 103] ont également mené des calculs couplés sur la flamme San-
dia D. Le rayonnement est calculé en utilisant une méthode DOM et les propriétés ra-
diatives du milieu utilisent un modeéle spectral global SLW. Les profils de température
calculés ainsi que les mesures sont faits le long de ’axe et sont représentés sur Fig. 4.7
(d’apres [103]). Différentes approches sont étudiées : sans pertes radiatives, avec un
modele optiquement fin, et I'approche de TRI complete (Ry: et Ry, avec 'OTFA). Les
variations des prédictions de température, en utilisant différents modeles, sont du
méme ordre que les incertitudes de mesure. De plus la différence entre les tempé-
ratures calculées avec rayonnement ou dans des conditions adiabatiques n’excede pas
150K (quel que soit le modele radiatif employé). Le profil de température de la flamme
est assez peu influencé par les fluctuations du coefficient d’absorption, les prédictions
de la TRI complete et de la TRI partielle sont tres similaires. La perte radiative totale
est de 887 W, ce qui représente une fraction de 5,1% de la puissance dégagée par la
flamme.
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F1G. 4.7 — Profils de température prédits pour la flamme Sandia D (symboles : mesures ; ligne A : flamme
adiabatique ; ligne B : milieu optiquement fin, xp, OTFA ; ligne C : DOM, «p, TRI complete; ligne D :
DOM, SLW, TRI complete [103].

Modest et al. [104, 6, 105, 106, 107, 108] ont réalisé des calculs couplés ot1 la combus-
tion utilise une équation de transport pour la pdf et I'ETR est résolue avec 1’approxi-
mation P;. Les propriétés d’absorption sont décrites avec un modele a bande large et
I’OTFA est considérée. L'équation de transport de la pdf est résolue avec une méthode
de Monte Carlo.

Une premieére étude est conduite sur une flamme de diffusion de méthane/air. La
TRI est calculée en utilisant la pdf du modele de combustion. Elle a pour conséquence
d’augmenter I’émission radiative, ce qui ameéne a une augmentation d’environ 40%
des flux aux parois, alors que I'absorption des régions froides autour de la flamme est
relativement faible. La température de la flamme décroit d’environ 100K a cause de la TRI.
Cependant le couplage avec Monte Carlo est coliteux en temps de calcul et ses auteurs
reconnaissent qu’elle est difficilement applicable a des problemes 2D ou 3D.

Modest et al. ont également simulé un brileur axisymétrique de méthane en négli-
geant le rayonnement des suies. La comparaison des calculs, avec et sans TRI, confirme
les résultats précédents : la flamme devient plus froide si la TRI est prise en compte : le pic
de température décroit de 1985K a 1875K. Les pertes radiatives sont généralement plus impor-
tantes si la TRI est considérée. Afin de mieux isoler les différents effets de la TRI, des
calculs découplés ont été réalisés. Il a été montré que l’autocorrélation du coefficient
d’absorption (Rx) n’avait pas d’influence sur les pertes radiatives. L’autocorrélation en
température (R4) a pour conséquence d’augmenter le terme source radiatif de 30%. Si
la corrélation entre le coefficient d’absorption et la température est considérée (Ry;), le
terme source radiatif augmente de plus de 50%. L'examen de profils révele que I'émission
est toujours augmentée par la TRI. L'absorption augmente également mais pas avec une
amplitude beaucoup plus faible que 1’émission. Par conséquent la TRI contribue a une
augmentation des pertes radiatives.

La démarche utilisée pour investiguer les différentes approximations a été utilisée
sur la flamme Sandia D. Deux autres flammes artificielles ont été dérivées de la flamme
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D en doublant ou quadruplant le diametre du jet et par conséquent 1'épaisseur optique
[107]. La Fig. 4.8 (d’apres [107]) présente les contours de températures prédits pour la
flamme avec un diametre quatre fois supérieur a celui de la flamme D.
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F1G. 4.8 — Contours de température (K) pour une flamme similaire a la flamme D avec un diametre
quatre fois supérieur : 1 sans rayonnement, 2 avec rayonnement mais sans TRI, 3 avec rayonnement et
TRI. [107].

Les résultats confirment que la flamme se refroidit a cause des pertes radiatives.
La TRI contribue a diminuer la température, comptant pour 1/3 de la baisse du pic
de température. Pour les flammes les plus optiquement épaisses, le pic de tempéra-
ture décroit significativement avec la TRI, ce qui démontre son importance dans les
cas optiquement plus épais. Les résultats présentés montrent que 'autocorrélation
du coefficient d’absorption (Ry,) est faible. L’autocorrélation en température (R7s) est
la plus importante et cause une augmentation des pertes radiatives comprise entre
36% et 39%. La corrélation croisée coefficient d’absorption-température (Ry,) ajoutée
a l'autocorrélation en température (Ry:) contribue a augmenter les pertes radiatives
augmentent entre 59% et 72%. L'autocorrélation du coefficient d’absorption (Ry,) dans
le terme d’absorption contribue a légerement diminuer les pertes radiatives mais son
impact est faible.

Calculs basés sur 1a méthode de Monte Carlo

Snegirev [80] a étudié une flamme de diffusion turbulente avec un modéle simple pour
prédire les concentrations de suies. Le milieu est traité comme gris ou en utilisant un
modele a somme pondérée de gaz gris. Le rayonnement est résolu par la méthode de
Monte Carlo en faisant ’hypothese OTFA. Il est proposé une réduction des corrélations

de la TRI qui ne requiert que des constantes et la variance de la température T2, pour
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laquelle une équation de transport est résolue. Cette approche nécessite d’ajuster les
constantes du modéle de fagon ad hoc pour correspondre aux valeurs expérimentales.

La méthode, basée sur des calculs Monte Carlo, utilisée par Tessé et al. [60] ne
requiert pas I'OTFA. Dans une premiére étape les équations de Navier Stockes moyen-
nées en temps (RANS) sont résolues en utilisant un modéle k — € et un modele de
combustion simple (sans espéces mineures ni suies). Dans un deuxiéme temps un
calcul Lagrangien est réalisé en suivant un grand nombre de particules fluides de
I’écoulement. Cette procédure donne acces aux pdf des différentes grandeurs (tempé-
rature, concentration des especes absorbantes) sur des volumes de controle. L'analyse
de la puissance radiative émise dans une flamme turbulente en jet d’acétyléne-air avec
des suies montre que, dans le centre de la flamme 1"émission est plus importante sans
TRI mais elle est est plus étendue avec la TRI (Fig. 4.9, d’apres [60]). Par conséquent
la puissance globale émise est plus importante avec la TRI (123,5W) que sans TRI
(93W), la puissance nette avec la TRI (76,7W) est aussi plus importante que sans TRI
(58,7W). Les pertes radiatives représentent 30% de 1’énergie dégagée par les réactions
chimiques.
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F16. 4.9 — Contours prédits de la puissance radiative émise par une flamme lumineuse en jet d’air-
éthylene [60] : (a) sans TRI et (b) avec TRI.

Wang et Modest [109] ont également réalisé un couplage en utilisant la méthode
de Monte Carlo pour le rayonnement. Cette étude, proche de [107], est faite sur une
flamme similaire a la flamme Sandia D mais dont le diamétre a été doublé et les
vitesses divisées par deux. Les calculs réalisés sans TRI sous-estiment les pertes radia-
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tives totales de 16%, ce qui montre la nécessité de la considérer. Par ailleurs ce travail
montre que la validité de I'OTFA sur cette configuration.

Simulation Numérique Directe

Les exigences en ressources informatiques de la DNS sont trop importantes pour les
applications pratiques et sont limitées a des configurations simples pour des nombres
de Reynolds petits. Cependant la DNS apporte des nouvelles connaissances sur la TRI
car toutes les fluctuations sont résolues ce qui permet de valider certaines approches
et hypothéses [110].

Deshmukh, Modest et Haworth [111, 107, 112] ont étudié une flamme premélangée
statistiquement unidimensionnelle par la DNS. La méthode de Monte Carlo est utilisée
pour résoudre I'ETR, dont la résolution est couplée avec I'écoulement. Les propriétés
radiatives du milieu sont modélisées comme un gaz gris fictif représentant un mélange
des produits d"une combustion d’hydrocarbure-air. Les contributions individuelles de
chaque espéce sont isolées et quantifiées pour différentes épaisseurs optiques.

periodic

(7, +2) cold (-x)

Y

8.34
7.67
6.99
6.32
5.65
4.98
431
3.63
2.96

hot
(+x)

periodic (+y, -z)

F1G. 4.10 — DNS pour une flamme de diffusion turbulente et statistiquement unidimensionnelle [111].

Les termes d’émission de la TRI sont étudiés a un instant donné, Fig. 4.13 (d’apres
[111]). 'importance des corrélations de la TRI a été étudiée de fagon paramétrique
avec 'épaisseur optique.

L'autocorrélation en température (R74) présente des pics dans la zone de diffusion
proche de la flamme. La température dans cette région augmente rapidement a cause
du transport des produits chauds de la flamme, du préchauffage des réactifs et de
I"émission radiative de la flamme.
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incident avec le coefficient d’absorption pour différentes épaisseurs optiques [111].
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La corrélation croisée température coefficient d’absorption (Rj;) suit une tendance
similaire. Ry, est quasi nulle loin de la flamme ot les réactifs sont froids et les fluc-
tuations seulement causées par le mélange des especes. Le coefficient de corrélation
augmente rapidement dans la zone de diffusion et atteint un pic, ce qui indique que
I’émission est augmentée dans cette région. Dans la région tres proche de la flamme,
le coefficient de corrélation décroit jusqu’a devenir négatif, ce qui indique qu’a cet en-
droit la TRI inhibe I"émission. Cela peut étre expliqué par la forme fonctionnelle de xp
avec la température et les concentrations, voir la discussion au paragraphe 4.1.1 sur
Rpp.

La corrélation intervenant sur le rayonnement incident a été estimée pour diffé-
rentes épaisseurs optiques. Si elle est faible pour le cas optiquement mince, elle est du
méme ordre de grandeur que les autres corrélations pour les cas optiquement épais.

Cette étude montre que 1’autocorrélation en température (Rrs), la corrélation croi-
sée température-coefficient d’absorption (Rp,) et la corrélation du rayonnement inci-
dent sont toutes significatives a des épaisseurs optiques fortes ou intermédiaires. Ainsi
négliger leur contribution peut entrainer des erreurs sur le calcul des termes radiatifs.
Les corrélations atteignent leur maxima dans la zone de diffusion proche de la flamme.

L'extrapolation de résultats de DNS doit étre faite avec prudence a des écoulements
réactifs turbulents en raison de la nature fortement idéalisée des configurations. De
plus, alors que le DNS est trop cofiteuse en temps de calcul pour des applications
pratiques.

CONCLUSION

La connaissance actuelle sur la TRI, induite par les fluctuations temporelles d’écoule-
ment réactifs turbulents démontrent que ses effets sont importants et ne peuvent étre
négligés. Si des prédictions précise des niveaux de température et de flux aux parois
sont requis, le rayonnement doit étre pris en compte. La TRI résulte d"un couplage
non linéaire entre les fluctuations température et de concentration des espéces qui in-
terviennent dans le calcul de la luminance. Les conclusions principales peuvent étre
résumées ainsi :

— Les corrélations qui apparaissent dans 'ETR se décomposent en quatre groupes.
Premiérement 1’autocorrélation en température (Rr4); deuxiemement 1’autocor-
rélation du coefficient d’absorption (Ry,); troisiemement la corrélation croisée
du coefficient d’absorption et de la température (Rjp); quatriemement la corré-
lation entre le coefficient d’absorption et la luminance incidente.

— Les trois premiéres corrélations sont généralement calculées grace aux pdf de
I’écoulement. La pdf des grandeurs considérées pouvant étre présumée ou ré-
solue. La derniére corrélation est souvent négligée en faisant I’hypothese de
I'OTFA. De nombreux travaux se sont appuyés sur cette approximation avec
des résultats positifs, bien que sont utilisation puisse étre remise en cause dans
le cas des fortes raies d’absorption.

— L’analyse de l'importance des différentes corrélations responsables de la TRI
a montré que l'autocorrélation du coefficient d’absorption, Ry,, n’est pas tres
importante. L'autocorrélation en température, R4, est trés importante mais ne
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suffit pas a décrire la TRI. Il faut tenir compte de la corrélation du coefficient
d’absorption avec la température, Ry, pour décrire correctement la TRI.

— La TRI cause une augmentation de la luminance moyenne dans le cas ou la
corrélation coefficient d’absorption-température est positive le long du chemin
optique. Ry, est généralement positive dans les flammes non lumineuses, sauf
dans la cas ou la fraction de mélange est proche des conditions stoechiomé-
triques. Bien que cette corrélation soit négative dans des flammes chargées de
suies, la TRI peut continuer d’augmenter le bilan radiatif car I’autocorrélation en
température reste plus importante.

— La TRI peut contribuer a une augmentation de la luminance dans des flammes
de diffusion turbulente d"un facteur deux ou plus. Les données expérimentales
dans des flammes non lumineuses révelent une augmentation de la luminance
moyenne de 100% dans les flammes d’hydrogene. Bien que cet effet soit plus
limité dans des flammes de monoxyde de carbone, méthane et gaz naturel, il
peut aller de 10% a plus de 50%. Dans le cas de flammes lumineuses, les données
expérimentales montrent que la TRI cause une augmentation significative de la
luminance moyenne : de 40% a 100% dans des flammes d’acéthylene et de 50%
a 300% dans des flammes d’éthylene.

— Les flammes se refroidissent a cause du rayonnement et les calculs couplés
montrent que la TRI contribue a diminuer plus encore la température de flamme.
Elle compte pour environ 1/3 de la perte totale dans le pic de température dans
une flamme de diffusion turbulente libre de méthane/air. Ceci est suffisant pour
avoir un impact important sur la prédiction d’émission de polluants.

Les effets notoires de la TRI ont été présenté dans le contexte RANS. Dans ce
contexte, toutes les échelles de la turbulence sont moyennées pour le calcul des gran-
deur moyennes. La prise en compte du rayonnement en LES pose la question de l'in-
fluence de la turbulence aux échelles de sous-maille sur le rayonnement. Existe-t-il
un effet de la turbulence des échelles non résolues qui nécessite de développer un
modele de sous-maille pour le rayonnement? D’autre part, les calculs LES donnent
une grande quantité d’informations sur les fluctuations résolues et peuvent étre utili-
sés comme un nouvel outil d’analyse de la TRI dans le contexte RANS pour calculer
des corrélations a partir des fluctuations résolues.






5.1

DIAGNOSTIC DE L'INTERACTION
RAYONNEMENT TURBULENCE DANS LE
CONTEXTE DE LA SIMULATION AUX
GRANDES ECHELLES

Dans le chapitre précédent, un résumé des différents travaux sur la TRI a été pré-
senté. Toutes ces études ont montré un impact des fluctuations turbulentes sur les
grandeurs moyennes (statistiques ou temporelles). La résolution de 'ETR a partir des
grandeurs moyennes nécessite le développement de modéles pour la prise en compte
des fluctuations.

Le méme probléme est traité ici dans le contexte LES, ot il s’agit cette fois de carac-
tériser I'influence des fluctuations spatiales de petite échelle (i.e. de sous-maille) sur
le rayonnement. En effet si ces fluctuations sous-maille ont un effet important il fau-
dra, pour résoudre 'ETR, en utilisant des champs de température et de concentration
provenant d’une solution LES, donc filtrés, developper un modele sous-maille. Dans
la review proposée par Coelho [4] cette question fait partie des problemes ouverts
de la TRI. Au début de ce projet de theése aucun travail n’existait dans ce domaine.
Aussi l'étude préliminaire proposée dans ce chapitre a fait 1'objet d’une publication
dans Turkish Journal of Engineering and Environmental Sciences [113] dont le texte
original est reproduit au paragraphe 5.1.

Par ailleurs la plupart des études ont considéré des flammes de diffusion. Or la
majorité des flammes dans des configurations industrielles relevent plutét d'un ré-
gime partiellement prémélangé dont la flamme étudiée dans ce chapitre est un cas
représentatif.

L’analyse conduite ici, dite a priori, cherche a déduire les effets d’'une action de
filtrage spatial sur une solution DNS pour analyser les conséquences induites sur le
terme source radiatif. L'impact des fluctuations spatiales de sous-maille est ainsi quan-
tifié. Nous proposons d’évaluer I'impact de ce filtrage en formulant le probléme de la
TRI avec le méme formalisme et corrélations développées dans le contexte RANS.

ETUDE DE LA L'INTERACTION TURBULENCE-RAYONNEMENT DANS LE
CONTEXTE DE LA SIMULATION AUX GRANDES ECHELLES
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Abstract

An a priori study of the turbulence radiation interaction (TRI) is performed on numerical data from
Direct Numerical Simulation (DNS) of a turbulent flame. The influence of the various correlations that
appear in the radiative emission is investigated and their impact is evaluated in the context of Large Eddy
Simulation (LES). In LES, only filtered quantities are computed, where the filter is the grid. The radiative
emission is reconstructed first from the exact, then filtered solution variables and the sensitivity to the filter
size is evaluated. Three approaches are used to take into account the subgrid scale correlations: the no-TRI,
partial TRI and full TRI approaches. Results show that the full TRI is exact compared to the reference
emission and that the partial TRI performs worse than the no-TRI for the studied configuration. This
indicates that in the studied case, the TRI must be considered in LES in a full formulation.

Key words: Turbulence-Radiation Interaction, Large Eddy Simulation, turbulent combustion, radiative

transfer.
Introduction

Turbulence is one of the most common state of
fluid flows, either in industrial applications or nat-
ural phenomena. They develop for example when
the Reynolds number Re=UL/v (where U is the
characteristic flow velocity, L is a flow character-
istic length and v is the viscosity), reaches suffi-
ciently high values. Although the general equa-
tions of fluid dynamics allow to describe both tur-
bulent and laminar flows, computational constraints
limit their resolution and different approaches may
be used. Direct numerical simulation (DNS) repro-
duces exactly the turbulent flow but due to a high
CPU cost it is restricted to simple geometries and
moderate Re. On the contrary Reynolds-Average-
Navier-Stokes (RANS) simulations are very fast and
handle complex high Re flows, but compute only
mean solutions of steady flows. The introduction

of Large Eddy Simulations (LES) gives access to fil-
tered variables in high Re, non stationary complex
turbulent flows. However it still requires modeling
for the subgrid scale phenomena. In all these simula-
tions the radiative transfer is often omitted because
of its complexity and prohibitive calculation time.
Nevertheless the concerns about energy savings and
environment safeguarding impose significant increase
of efficiency and decrease of pollutant emissions. As
the production of polluting species, like nitrogen ox-
ide (NO,,) and soot, is known to be very sensitive to
temperature levels, radiation has now become a key
point in modern combustion simulations.

The importance of turbulence-radiation interac-
tion (TRI) is by now well recognized in the scientific
community (Coelho, 2007). This observation is sup-
ported by experimental studies, conducted mostly by
Faeth and Gore and theirs co-workers over the last
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twenty years for a number of fuels (Gore and Faeth,
1988; Kounalakis et al., 1989; Gore et al., 1987a).
This experimental data demonstrate that, depend-
ing on the fuel, the radiative emission of a turbulent
flame may be up to 50 to 300% higher than it would
be evaluated from the mean values of temperature
and absorption coefficient.

Theoretical studies provide an additional sup-
port for the importance of TRI in combustion ap-
plications. Cox (1977) shows that the temperature
fluctuations may increase the radiative emission by
100% if the level of fluctuation exceeds 41%. He
also suggests that the turbulent fluctuations may af-
fect the absorption coefficient leading to an increase
of flame emission. Kabashnikov and Myasnikova
(1985) formalized the optically thin eddy approxi-
mation (OTFA) commonly used for closure models
in TRI. They conclude that TRI may increase the
radiative intensity by a factor two or three.

In addition, numerous numerical studies have
been carried out to demonstrate the effects of TRI
and to evaluate the impact of different parame-
ters (Burns, 1999). In uncoupled calculations, the
radiative transfer is computed from the tempera-
ture and species concentrations provided by experi-
ment or combustion simulation results. The fluctu-
ations are commonly generated by stochastic mod-
els. Predictions using stochastic models give results
in good agreement with experimental data. With
this approach Grosshandler et al. (Grosshandler and
Joulain, 1986; Ficher et al. 1987) shows that TRI
may increase the radiative intensity by a factor two.
In the case of very sooty flames the emission may
decrease because of the negative cross-correlation
between soot volumetric fraction and temperature.
Jeng et al. points out that TRI is weak in carbon
monoxide/air flames (in order of 10%) (Gore et al.,
1987b), moderate in methane/air flames (in order of
10% to 30%) (Jeng and Lai, 1984) and important
in hydrogen/air flames (in order of 100%) (Gore et
al., 1987a). Kounalakis, Faeth, Sivathanu, Zheng
(Zheng et al., 2002, 2003) or Coelho (2004) also give
results in agreement with an increase of radiative
emission by TRI. Coupled calculations show that
TRI contributes to lower the flame temperature and
increase the wall fluxes. Adams and Smith (2003) re-
port temperature reductions by 50K to 100K. These
results are confirmed by the work of Li and Modest
(2003) also showing that wall fluxes may increase by
40%. Coelho et al. (2003) find that the radiative
heat loss may increase by 50% if taking into account
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all TRI effects.

DNS is a powerful tool to diagnose different ef-
fects of TRI and to test usual approximations like
the OTFA. It was used recently by Wu et al. (2005)
to study TRI in the context of RANS, to evaluate
the effect of the deviation from the mean of the solu-
tion variables. In LES, only the subgrid part of the
fluctuations is unknown and it is a deviation from
the local filtered value. Therefore the impact of TRI
might be very different and it is the purpose of the
present work to analyze it using the same method-
ology: the radiation calculations are performed as a
post-processing treatment of available DNS results
(Jiménez and Cuenot, 2007), i.e. in an uncoupled
approach. In the following, section 1 gives the ba-
sic theoretical elements of the analysis, section 2 de-
scribes the configuration and the radiation calcula-
tions, and finally section 3 presents the results.

Turbulence Radiation Interaction

LES of turbulent flows

Turbulence is a complex phenomenon involving non-
linear processes and developing over a wide range
of spatial and temporal scales. In industrial appli-
cations it is characterized by the Reynolds number
introduced above and some particular length scales
such as the integral length scale . corresponding to
the largest flow structures or the Kolmogorov scale
71 associated to the smallest eddies. In the LES de-
scription of turbulence, a low-pass filter is used to
decompose turbulent quantities into two parts:

X=X+X (1)

where X is the filtered value and X’ is the fluctu-
ation. The filtered value is obtained by applying a
spatial filter H (Poinsot and Veynante, 2001):

X(z) = /H(x — )X (x)dz’ (2)
D

where x is the spatial location vector. The filter is
characterized by a size A. In practice the filter is the
grid itself and A is directly linked to the mesh size.
Note that in general X # X and X’ # 0. The rela-
tions that are true in the case of a cut-off filter in the
spectral space are X = X and X’ = 0. However, as
will be seen later, they are usually assumed to allow
model derivations, but it will be also shown that the
induced error is weak.
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Radiative transfer

In a non-scattering medium, the differential form
of the radiative transfer equation is (Modest, 1993;
Siegel and Howell, 2002):

oI, oI, -
ot + s = Ky, (Iby*L/) (3)

with I, the radiative intensity, I, the blackbody
radiation intensity, k, the spectral absorption coef-
ficient and s the coordinate along the line of sight.

Spectral model

To take into account the spectral dependence of the
radiative properties, several approaches are possible,
listed here from the simplest to the highes complexity
(and CPU cost): global models (gray gas or weighted
sum of gray gases), narrow bands models and fi-
nally line-by-line models. In the context of combus-
tion applications, obviously line-by-line models are
the most accurate but they have a prohibitive CPU
cost. On the other hand global models are not ac-
curate enough in case of non-homogeneous and non-
isothermal medium. In a combustion chamber the
radiant species being able to contribute to the radi-
ation are HoO, CO5 and should be included.

Therefore the Malkmus model using narrow
bands represents the best compromise between ac-
curacy and rapidity in this context. The average
transmitivity for a narrow band Av of a gas thick-
ness layer [ is expressed as:

o 1/2
(1) A, (1) = exp lcp (1 + (1 + %) )] (4)

where (k) ,, is the average value of the absorption
coefficient over the narrow band, and ® is the shape
parameter.

Data for ({k) ,, , ®) were taken from the spectro-
scopic database of Taine and Soufiani (Soufiani and
Taine, 1997), that gives values for temperatures be-
tween 300K and 2900K and for 367 bands of widths
Av=25 cm. In order to take into account the mix-
ture composition several models are proposed by Liu
et al. (2001). The one chosen has the main advan-
tage to insure a good compromise between accuracy
CPU time and is based on the optically thin limit,
it provide (Kmiy) and @i, for a mixture of Nyqs of
parameters k, and ®,:

Ngas

Fmicha = > (5n)as (5)

n=1

N as
<’§mix>2Ay _ zg: <K’7L>2AV (6)
(bmi:r ne1 ‘I)n

The spectral dependence of k is reconstructed from
the above average quantities by the k-distribution
method that consists in using a distribution function
of the absorption coefficients f(x) (Joseph, 2004).
The average transmitivity on a narrow band is writ-
ten as:

() (1) = / exp(—rl) f (1) d ™)

It is possible to determine f(x) by observing that
(T) A, 1s the Laplace transform of f:

f(r) =T.L7" ({r) 5, (D) (®)

In general f(k) is not monotonous and two different
values of K may correspond to the same value of f. It
is more convenient to introduce the cumulative sum
of the probability density function:

g9(k) = | f(r")dx 9)
/

This function is now bijective and defined in the in-
terval [0,1], which makes it easy to inverse.

In addition for non-homogeneous and no-
isothermal media it is necessary to use the so-called
assumption of correlated-k, stating that the vari-
ations of pressure and temperature on the optical
paths do not modify the spectrum or only in a uni-
form way. This approximation could be used in this
application.

To inverse the function g(x) a method developed
by Lataillade (2001) based on tabulated values and
linear interpolations is used. In this method the
coefficients h; ;), tabulated as functions of the dis-
cretized ®; (over Nyyqq points) and for each spectral
band j, allow to calculate iz (i ;) as:

Bmiz(ig) = N(i,j) (Pmic,i) (Kmia) Ay, (10)

Finally, to calculate the Planck absorption coeffi-
cient, Eq. (14), the integral over each narrow band
is calculated:
o
kp = =Fr [ Kulpdy
Nowea Niaga (11)
= X X Wikmia(iy) o) ay, AVj
i=1  j=1

In the above expression, (Ip) Ay, Tepresents the mean
Planck function over the narrow band j of width Awv.
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Radiative flux

The divergence of the radiative flux q is written as:

V.q= / ky (Arly, — G) dv (12)
0
where G, = f 1,dSQ is the direction-integrated inci-

4w
dent radiation. By integrating over frequencies, one
obtains:

“+o0
V.-§=4okpT* — / Kk, G dv (13)
0

with [ Iy, dv = O’T4/7T (o being the Stephan con-
0

stant), and introducing the mean Planck absorption
coefficient:

[ Kulpdv oo
0 ™
Kp=—F—— = m/l{l,[bde (14)
f[b,/dl/ 0
0

Radiative transfer in turbulent flames

To study the radiative transfer and TRI in turbulent
flames in the LES context, the filtered form of the
radiative source term is investigated. By definition:

“+o0
V-q=40kpT* — / Kk, G dv (15)
0

Usually in DNS calculations, the quantity xpL |,
where L is the length of the domain, is small and
the medium is optically thin. In the studied case for
example kpL = 10m~' x3mm = 3-10~2. By consid-
ering the optically thin approximation (absorption in
the medium is negligible), absorption exchanges oc-
cur mainly with the walls so that Eq. (15) reduces
to:

V-G=40rpT* — kpTL =V -qg —V-qa (16)

where T, is the wall temperature. This approxima-
tion is commonly made in combustion applications,
and fairly valid for small-scale non-luminous flames.
Finally correlations of fluctuating quantities appear
only in the emission term V - gg and the term V- g4
is not investigated in the following.
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The emission part of Eq. (15) reveals a cor-
relation between the absorption coefficient and the
fourth power of temperature. Using the decomposi-
tion of Eq. (1) for xp, one gets:

kpTh =R"pT* + kp T4 (17)

where it is supposed that Tp = &p and T* = T2,
This allows to introduce two terms Rrs+ and Ry, as:

—— == (7 W, T%
kpT* =kpT4 | = P__
P P =+ —

o (18)
=%rpl* (RT4 + R[b)

These two distinct correlations, Rr4 and Rj; indi-
cate respectively the temperature auto-correlation
and the cross-correlation between temperature and
fluctuations of the absorption coefficient. Introduc-
ing now the temperature fluctuations, and assuming
that x7, = (T4)’ = 0, it is possible to develop the
two contributions as:

T2 i3 A

T4 Tg T T4 ( )
KT P T2
Ry, = e 16 ;TQ (20)
+4I€'PT'3 + H;,T"L
FpT | FRT

Assuming that the intensity of fluctuations is low,
correlations of higher order than two may be
dropped, leading to as proposed by Snegirev (2004):

Rps ~ 14— and Ryp ~ 4222 (21)
T

IipT

Assuming that the impact of species concentra-
tion fluctuations is negligible on kp , this has been
checked numerically, a second-order Taylor expan-
sion of kp(T) = kp(T + T") is performed:

kp(T) = kp(T) + T (%L;)T

T2 ( 9%k (22)
3 (aTII‘D SRR
and after filtering:
— T’2 82I{p
T) = T)+ — 2
mp(T) = 7p(T) + — (52T>T+ (23)

Multiplying kp — ®p = k’p (from Eq .(22) and Eq.
(23)), by T" and filtering, one finally obtains (at the
second order):

Rpp ~d—— L2 24
v %T<32T>T 24)



Chapitre 5. Diagnostic de la TRI en LES

POITOU, EL HAFI, CUENOT

Not surprisingly, the cross-correlation between T and
kp is expressed through the derivative Okp /0T

From this development it is possible to identify
three different approaches to describe the TRI pro-
cess. The most simple is the no-TRI approach, where
Rpa =1 and Ry, = 0, so where the TRI effects are
ignored. In the partial TRI approach only the tem-
perature auto-correlation is considered and Ry, = 0,
whereas in the full TRI approach both correlations
are considered. These three approaches are evalu-
ated and compared in the next sections.

Configuration and Physical Model

DNS calculation

Results of the direct numerical simulation (DNS) of
a reactive turbulent flame are used for the TRI anal-
ysis. The data were provided by Jiménez (Jiménez
and Cuenot, 2007), and reproduced the stabilization
of a triple flame by inert hot gas. The flow configu-
ration is a mixing layer of diluted methane (CH 4 20
% , N2 80 % in volume) and air, as seen on Figure 1.
A hot gas layer is set above the air flow to stabilize
the flame.

DA

Figure 1. Simulation configuration and initial laminar
flame. The rate of reaction is represented in
levels of gray where the white represents the
maximum. The lines represent the stoichio-
metric contour (long dash) and isotemperature
line T; = To+0.5(Taq +To) (short dash), where
To is the temperature for fresh gases and Tguq
the adiabatic flame temperature (Jiménez and
Cuenot, 2007).

The DNS are run by solving the fully compress-
ible conservation equations for mass, momentum,
energy and chemical species in a two dimensional
Cartesian domain with a grid of 300 x 200 points,
representing a physical space of 3 x 2 mm (Jiménez
and Cuenot, 2007).

After the laminar flame is stabilized, turbulence
is injected into the domain to obtain a turbulent
flame (Figure 2). The hot gas layer allows flame

stabilization by the recirculation of hot gas. A zone
of recirculation is created in the left higher corner,
where the hot gas are trapped, providing the energy
necessary to stabilize the flame (shown by the left
arrow on Figure 2), that otherwise would be con-
vected downwards and finally blow off. The hot gas
produced by combustion are brought back by the re-
circulation towards the left higher corner to maintain
the reserve of energy (right arrow on Figure 2).

wall

AlIR |

Figure 2. Instantaneous fields of temperature (in levels of
gray) and isocontours of rate of reaction (black
lines) in the turbulent flame.
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Figure 3. Evolution of the space mean temperature ver-
sus time.

After sufficient time the average temperature re-
mains close to constant, and the mean flow may be
considered stationary, allowing to collect statistics
(Figure 3) .

The available data include density, velocity, to-
tal energy, mass fraction of the reactants (fuel and
oxidant) as well as the temperature. These two last
variables are used in our study to calculate the ra-
diative terms in a post-processing approach.
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TRI analysis

This study is performed in two steps. First, a diag-
nosis allows to evaluate the impact of filtering. Then
modeling aspects are considered.

DNS results provide exact data for T' and kp
and give access to the exact emission kpT*. DNS
also allows to compute “exact” filtered quantities
(T,7p,T%...) and fluctuations (77, k/p,...), as well
as all types of correlations (W,) By definition,
and supposing all assumptions valid, the full TRI ap-
proach should recover the “exact” filtered radiation
terms.

In a LES only the filtered values of temperature
and species concentrations are available but the fil-
tered value of T* or the correlation kBT for example
are unknown. Models are therefore needed to recon-
struct them and DNS is used to evaluate and validate
them.

X1 X2

]

X3 X4

Figure 4. Example of mesh filter.

To reproduce the filter of a LES calculation, a
box filter is applied to the DNS data as illustrated
in Figure 4. In this example the size of the filter is
2Az (Ax being the mesh size of the uniform mesh
used in DNS) and the filtered value is obtained by
X = (X1 + Xo + X3 + X4)/4. More generally the
expression of the filtered value at a node (i,j) is:

1 i+Nyfite /2 j+Nyfire/2

Xij = w2 > Xu o (25)
Jilt i Ny /21=5—Nypiue /2

where N]%m is the number of cells involved and Xj;
is the exact value from the DNS. The filter size is
NyyeAz. The subgrid fluctuations are then given
by the difference between the exact value (from the
DNS) and the filtered value:

X = Xp — Xij (26)

376

The spatial mean over the whole domain of the in-
tensity of fluctuation is then defined as:

XRMS—< ?> (27)

X

In a first step the analysis was done only along the
central axis (in the longitudinal direction) of the con-
figuration, where the fluctuations are most impor-
tant and to better visualize the effects of filtering.
In this case the filter operator is applied in the lon-
gitudinal direction only. The analysis of the total
emission over the whole domain is made in a sec-
ond step using a “box” filter as presented previously.
Calculations were carried out for various filter sizes
going from 1x1 Az (i.e. no filter) to 100x100 Ax.

Results

Filtered data analysis

If the subgrid fluctuations are homogeneously dis-
tributed in the domain, the intensity Xgpsg first in-
creases with the filter size to reach a constant value
after some point. If on the contrary there are impor-
tant heterogeneities in the fluctuations, the inten-
sity Xrars also starts to increase with the filter size
but may either continue to increase or decrease when
heterogeneity is reached by the filtering box. In the
studied case there are heterogeneities in temperature
and species concentrations fluctuations, with impor-
tant levels in the vicinity of the flame and much lower
levels away from the flame. As shown on Figure 5,
these homogeneities are sufficient to modify the slope
of the curve Xgass versus Ny but not to change its
sign that stays always positive up to the maximum
size filter.

On Figure 6 the exact emission profile V-qg pns
is shown along the central axis (see Figure 2) and
exhibits strong variations due to the presence of the
flame. For comparison purposes, the exact filtered
emission V - ¢g ey (called the reference emission) as
well as the emission resulting from the no-TRI, par-
tial TRI and full TRI approaches are also plotted. As
expected the full TRI approach is in exact agreement
with the reference, demonstrating the validity of the
assumptions made on the filter operator. However
what is more surprising is that the no TRI approach
, although not as good as the full TRI, is by far much
better than the partial TRI approach.
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Figure 5. Fluctuation intensity over the whole domain, in percentage, of a. temperature, b. absorption coefficient, versus

the filter size.
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Figure 6. Emission profile along the flame axis for a filter of 50 Ax.

Figure 7a shows the relative error along the flame
axis, for different filter sizes, defined as:

V-qp ) >
= — — 1) x 100 28
c <<V'qE,ref ( )

where the mean () is taken along the axis. Also
shown is the variance of the deviation from this mean
value, represented by a vertical bar. The full TRI ap-
proach error is below 107% and even has a tendency

to decrease when the filter size increases. On the con-
trary the no TRI and partial TRI approaches show
errors up to 10% and even higher for the latter. This
is due to the sign of the correlation between the tem-
perature and the absorption coefficient, that is neg-
ative in all present cases. The two correlations (R4
and Rjpp) have then opposite effects that are of the
same order of magnitude and tend to unity. Taking
into account only one of them introduces therefore
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large errors. In this case TRI should never be taken
into account in a partial way but always in a com-
plete way, including all terms of the development.

This result show a reverse trend to the vast ma-
jority of the TRI literature, because in this config-
uration the correlation Ry, is negative, it is usu-
ally shown that TRI contribute to increase radiative
emission . In the literature this correlation is gener-
ally positive for gaseous media, the absorption coef-
ficient depends on both mole fractions of the species
and temperature, and the dependence on mole frac-
tion is dominant, except for mixture fraction close to
the stoichiometric value (see Figure 6 in Deshmukh
et al., 2006). In this configuration fluctuations re-
sponsible for TRI are only important along the cen-
tral axis, this region is closed to stoichiometric values
(see Figure 1) so only the temperature contribution
on the absorption coefficient is important in a nega-
tive way.

The same analysis performed over the whole do-
main shows similar results and leads to the same
conclusions, as seen on Figure 7b where the error
curves are very similar to the curves plotted along
the flame axis.

Modeling

Taking into account the TRI implies then the recon-
struction of both Rpsa and Rj,. These correlations
are not available in LES and need to be modeled.

1021
100
2|
. 10 —=—No
X —=— Partia
g —=—Full
1041
10° _‘\_\/‘\
10—8 L L L L ,
0 20 40 60 80 100

NFiit

Figure 7. Relative error €, a. along the axis of the flame, b. over the whole domain, versus the filter size for the various

approaches.
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They may be evaluated from Eq. (19) and Eq. (20),
using the filtered temperature T' and absorption co-
efficient %p, and their subgrid scale fluctuations 7"
and £’». However LES gives T but not 7", and sev-
eral approaches may be used to calculate it, that are
largely presented in the literature and are not de-
veloped here. For the purpose of the present work,
T’ is directly reconstructed from the DNS data, as
well as k', and the other correlations of Eq. (20).
This was done along the central axis for a 100 Ax
filter. The relative error found on Rp4 and Rjpy is
null. This is not surprising as Eq.(19) and Eq. (20)
are exact expressions of the correlations in the full
TRI approach. The difficulty is in the evaluation
of the above-mentioned subgrid scale variables, that
are unknown in LES. In an attempt to reduce the
number of unknown k% — T” correlations and high
order moments of temperature, terms of higher or-
der than two have been dropped in Eq. (19) and Eq.
(20) leading to Eq. (21). This led to an error lying
between 0.1% and 1% on Rrpa, still acceptable, but
between 3% and 6% on Ry,. Then, a first consid-
eration towards LES modeling, Eq. (24) is tested.
It requires the calculation of the term dkp /0T, that
was evaluated with a simplified spectral model con-
sidering water emission only and the weighted sum of
gray gas model. Second order correlations calculated
from DNS and model based on a Taylor expansion
are shown on Figure 8.

102 -
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Figure 8. Correlation for R4 and Ry, for a filter of 100 Ax along the central axis. Calculated exactly from DNS and
modeled by dropping correlation of higher order than two, the Taylor expansion is used to model Ryy.

An important error on Ry, appears for low val-
ues of the filter size (29%), due to the fact that the
dependence of kp with the species was neglected,
and for large filter sizes, temperature fluctuations
dominate. Adding the species dependency of kp al-
lowed to decrease the error to few percents for the
low values of the filter size, but increased the error
for larger sizes (from 10% to 16%). In this case,
the best result is obtained around a filter size of
20 Az, corresponding to a filtering mesh size of 0.2
mm, which is approximately one order of magnitude
smaller than usual LES mesh sizes. This preliminary
results give first trends for Rp« and Rpp, modeling.
Further analysis is needed to better understand the
physical mechanisms and improve the models.

Conclusions

An a priori study was conducted from DNS of turbu-
lent flames to characterize the influence of the vari-
ous correlations that appear in the emission part of
the radiative flux in the context of LES. The com-
parison between the exact and the filtered radia-
tion emission calculated from the DNS and the same
quantity calculated from the filtered data showed im-

portant discrepancies. Three approaches were de-
fined in taking into account the various correlations
in the radiation calculation: the no TRI ignores the
correlations, the partial TRI involves the tempera-
ture auto-correlation only, and the full TRI adds the
temperature/absorption coefficient correlation. As
expected the full TRI is exact compared to the refer-
ence emission but the partial TRI approach performs
worse than the no TRI approach. This shows that in
the studied configuration, using only one of the two
parts of the subgrid TRI is nonsense and that the
full formulation should always be used. The effect of
the filter size on the subgrid scale fluctuations is also
investigated.

Simple models are evaluated to reconstruct the
correlations in a LES framework. Results showed
that if the dependency of the absorption coefficient
with the species concentrations is included, good pre-
dictions may be obtained at small and moderate fil-
ter sizes. However all models failed for large filter
sizes, in particular for the temperature-absorption
coefficient correlation.

One major difficulty that was not addressed in
the present paper is to evaluate subgrid scale vari-
ances and correlations needed by the radiation calcu-
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lation and not directly available in a LES. This will
be the next step of the present work, that will be now
based on a posteriori analysis of LES calculations in
both uncoupled and coupled way.

Nomenclature
Latin
f(k)  distribution function of the absorption co-

efficient

g(k)  cumulative sum of the probability density
function f(k)

G, direction-integrated incident radiation

H(xz) filter function

h,) tabulated values of the function h =
9(K)/{Kmiz)

I, spectral radiation intensity

Iy, Planck function

l gas thickness layer

Nyye  filter size

Nyqs  number of species

q radiative flux

qa absorption term

qE emission term

Ry cross-correlation between temperature and
fluctuations of fluctuations of the absorp-
tion coeflicient

Rpa autocorrelation temperature coefficient

Re Reynold number

S coordinate along the direction of propaga-
tion of a radiation beam

T temperature

t time

T.L Laplace transform

T wall temperature

w quadrature weight in the SNB-CK model

T axial coordinate

380

Greek

Ax mesh size

€ relative error for each approach averaged
along the flame axis for a given filter size

K abspotion coefficient

Kn spectral absorption coefficient over a nar-
row band Av for the nth gas

Kp mean Planck coefficient

Ky spectral absorption coefficient

(k)A,  spectral absorption coefficient averaged
over a narrow band of width Av

(Kmiz) spectral absorption coefficient averaged
over a narrow band of width Av for the
mixture of species

Q solid angle

P shape parameter for the Malkmus model

P, shape parameter for the Malkmus model
for the nth gas

D shape parameter for the Malkmus model
for the mixture of species

o Stephan-Boltzmann constant

(T)a,  spectral transmittivity averaged over a

narrow band of width Av

Subscripts and Superscripts

()ras
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Erratum : o
— Page 372, dernier paragraphe : X # X aulieude X # X
et X = X au lieude X = X. o
- Page 374, Eq. 24 : Ry, = 4 TPE (%LTP) au lieu de Ry, ~ 4L <a KP).

2
xpT xpT

DiscussionNs

Dans le paragraphe 5.1, la méthodologie développée dans le contexte RANS est ap-
pliquée dans le contexte LES. En utilisant ’hypothése de milieu optiquement fin, seul
I'impact de la TRI sur le terme d’émission a été évalué.

En suivant I'approche développée en RANS, trois approches ont été utilisées pour
comparer I'émission exacte de la DNS filtrée et I'émission calculée a partir des champs
filtrés. Il faut noter que 'impact de l'autocorrélation R,, n’a pas été pris en compte
dans cette étude. On observe que si les fluctuations sous-maille atteignent une intensité
suffisamment importante (~ 20% pour une taille de filtre de 100Ax, voir Fig. 5) un
effet sensible existe sur le terme d’émission (erreur entre 6% et 40% selon I'approche
considérée pour un filtre de 100Ax). Ces résultats sont discutés plus en détails dans
cette section.

TRI complete, TRI partielle

On rappelle que la TRI partielle ne considere que de 1’autocorrélation en température
Rps alors que la TRI complete tient compte de la corrélation croisée température-
coefficient d’absorption Rp,. On vérifie tout d’abord que 'approche TRI compleéte est
suffisante pour reconstruire exactement le terme d’émission de référence filtré (cf. pa-
ragraphe « Filtered data analysis »). Cela montre la validité la méthode d’analyse issue
du contexte RANS et appliquée avec des opérateurs de filtrage.

Dans la configuration étudiée I’approche de TRI partielle n’est pas suffisante pour
reconstruire correctement I'émission et induit méme une erreur plus importante que
dans l'approche sans TRI. Ceci est di aux signes opposés des corrélations R et Ry,
qui se compensent dans la TRI complete. Cet effet est en contradiction avec plusieurs
études RANS présentées précédemment, qui en majorité tendent a montrer que les
deux corrélations R4 et Ry, sont toutes deux positives.

Afin de vérifier que cet effet n’est pas dii au filtrage spatial, un calcul de moyenne
dans le contexte RANS est été réalisé. L'émission moyenne sur tout le domaine est cal-
culée puis moyennée en temps en utilisant les 3 approches (sans, partielle, complete)
pour reconstruire les corrélations temporelles. Le tableau 5.2.1 donne les résultats ob-
tenus. L'approche de la TRI partielle donne toujours une erreur plus importante que
I'approche sans TRI. Cet effet est donc bien lié a la configuration elle-méme ou la
corrélation Ry, est fortement négative.

Cela s’explique par une double dépendance a la concentration et a la tempéra-
ture du coefficient d’absorption (comme expliqué dans [111] et repris dans le pa-
ragraphe 4.1.1). Dans 1'Eq. 24 de l'article au paragraphe 5.1, la dépendance aux
concentrations a été négligée. Pour prendre en compte l'influence des fluctuations
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Référence Sans TRI TRI partielle TRI complete
(kpTY) (xp) ()| (kp) (TV*Rys | (xp) (T)(Rys +R 1)
2.2425 - 1012 2.2227 -10'2 | 3.7293.10%3 2.2425 - 1012
Erreur relative € = 13,83% 66,31% 4,55-10"%

TaB. 5.1 — Approches de TRI : sans, partielle, complete dans le contexte RANS sur la configuration
étudiée.

de concentration, un développement de Taylor au deuxiéme ordre de xp(T,Y) =
kp(T+ T, Y +Y') est utilisé :

— aKp aKp
o / !
kp(T,Y) =xp(T)+ T ( 3T ) +Y (ay >Y
T/Z azKp Y/z azKp T'Y' azKp
+ === +— +
2 oT? T 2 oY? y 2 oToT )+

En ne gardant que les termes de premier ordre une expression approchée de la
corrélation Ry, peut étre donnée :

Ni 7 aKp Tava] aKp
R~ (T <8T> TV Sy (5-2)

Le coefficient moyen de Planck (xp) a une dépendance inversement proportionnelle
a T, illustrée sur pour un mélange CO,/H,0 le par le cas SNBcK de la Fig. 5.5, et
proportionnelle aux concentrations. Il y a donc une compétition entre la température
(terme en aKP < 0) et les concentrations (terme en aKP > 0).

(5.1)

Le calcul des différents termes de Rj, moyennés sur tout le domaine donne les
valeurs suivantes :

- (T?) = 683102,

- (%) =—150-10m 1K,

- (T'Y") = 1.27K,

- (%) =358m
ainsi le premier terme de 1'équation 5.2 est de l'ordre de —100 et le second de l'ordre
de 4,5.

La corrélation des fluctuations de concentration est tres faible comparée a la va-
riance de température. Pour confirmer ce résultat, la densité de probabilité est re-
présentée pour la température (Fig. 5.1) et pour les concentrations de CO; et H,O
(Fig. 5.2). Ces densités de probabilité ont été obtenues par moyenne temporelle sur
tout le domaine. Les distributions de concentrations ont un comportement monomo-
dal avec des pics tres étroits (peu de fluctuations). La distribution de température a un
comportement bi-modal, par la présence de gaz frais et de gaz brilés, avec des pic tres
étalé (beaucoup de fluctuations). Les Fig. 5.3 et 5.4 donnent des champs instantanés de
température et de H>O. On constate que la zone de recirculation de la flamme rend la
configuration tres homogene en concentration excepté pres de la zone de réaction (voir
Fig. 2 de I'article). Ce résultat est donc lié a la configuration ot la zone de recirculation
homogénéise les produits sur le domaine.
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5.2.2 Modele spectral

Le diagnostic sur le filtrage a été réalisé en utilisant un modele SNBcK pour calculer
le coefficient moyen de Planck, comme cela est expliqué dans le paragraphe « Spectral
Model » de l'article. Dans le paragraphe « Modeling » de l'article un modele plus
simple a été utilisé pour calculer xp et dx,/9dT. C’est un modele en somme pondérée
de gaz gris qui a déja été utilisé dans des études antérieures [112].

Les données fournies par SANDIA [114] utilisées ne considerent que 1’absorption
de HyO. Ces données permettent d’estimer le coefficient moyen de Planck par une
expression polynomiale de la température, dont les coefficients, ajustés pour chaque
gaz, sont de la forme suivante :

1000> (5:3)

5
i=0

ol Yg, est la fraction massique du gaz considéré et ¢; les coefficients du polynome.

Une limite majeure d'un tel modéle est de ne pas calculer correctement le co-
efficient d’absorption pour un mélange, comme le montre la Fig. 5.5. Le coefficient
d’absorption de Planck est représenté en fonction de la température pour un mélange
H>O/CO; de concentration. Le résultat du mélange calculé par le modéle SNBcK est
trés différent de celui de la somme de l'absorption en somme de gaz gris de deux
gaz. Ce modele plus simple a permis de calculer simplement le terme en dx, /9T pour
montrer qu’il était possible de reconstruire les corrélations dans une approche de mo-
délisation.

Planck Mean Absorption Coefficient Ko

—*— Cas gris(H20)
Cas gris(C0O2)
Somme de 2 gaz gris
—+— Cas SNB-CK(Melange de gaz)

o4 I I I RSN
500 1000 1500 2000 2500
Temperature

F1G. 5.5 — Evolution du coefficient d’absorption pour un mélange Yco, = 0.2589 et Yy,0 = 0.3164
avec un modele somme de gaz gris et un modele SNB-cK.
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Taille de Filtre

Une large gamme de tailles de filtres a été étudiée allant de 2Ax jusqu’a une taille
maximale de 100Ax, ce qui peut étre discutable du point de vue de la résolution de la
turbulence en LES. La Fig. 5.6 illustre les fréquences de coupure associées aux spectres
de la turbulence de la configuration étudiée. Les plus grandes tailles de filtre sont
largement dans la zone inertielle de la turbulence.

en:

Iz

ite de puissance

Densite de puissance
=
o

10
Frequence spatiale

? 10

F1G. 5.6 — Densité spectrale de puissance de la température le long de I'axe central.

En réalité la taille des mailles d'un calcul LES, ou la taille du filtre, est plutodt
de l'ordre de 20Ax. Pour cette taille de filtre, ’erreur commise est de 1’ordre de 1%
pour l'approche sans TRI (Fig. 7 de l'article). L’erreur maximale de 1’approche sans
TRI pour la plus grande taille de filtre reste inférieure a 10%, comme illustré sur la
Fig. 5.7 qui reprend les résultats présentés dans la Fig. 7b de 'article pour I’approche
sans TRI avec une échelle linéaire.

Ces résultats sont a rapprocher de deux analyses menées récemment par Roger
et al. [115] et Coelho [116]. Avec une stratégie similaire d’étude a priori, ces deux études
ont consisté a filtrer des solutions d’écoulement turbulent pour évaluer les termes ra-
diatifs. Dans ces deux études le transfert radiatif a entiérement été résolu sans faire
I'hypothese de milieu optiquement mince, c’est-a-dire que les corrélations apparais-
sant dans le terme d’absorption ont aussi été évaluées. L’autocorrélation du coefficient
d’absorption Ry, a été supposée négligeable dans les deux cas. La premiere étude [115]
utilise une méthode de lancer de rayon dans une turbulence homogéne isotrope. Plu-
sieurs filtres ont été testés, soit dans 1’espace physique (filtres boite), soit dans I'espace
spectral (filtres passe-bas). Dans cette étude la corrélation Ry, est de 1'ordre de 10%
et la corrélation du rayonnement incident avec le coefficient d’absorption de 1'ordre
de 1% pour les plus grandes tailles de filtre (32Ax). En conclusion les auteurs sug-
gérent que la corrélation du terme incident peut étre négligée et que «,G ~ %, G. Cette
conclusion est tres similaire a I'OTFA faite dans le contexte RANS. Le pendant de cette
approximation consisterait a dire, dans le contexte LES, que si 'épaisseur optique de
la maille LES (x, A s) est faible, alors les fluctuations de sous mailles sont décorrelées
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5.2.4

€ (%)

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

NFiII

F1G. 5.7 — Erreur relative sur tout le domaine en fonction de la taille du filtre pour I'approche sans TRI.

du rayonnement incident G. Bien que cette configuration soit académique et que 1'ex-
tension de ces résultats a un cas d’écoulement réactif puisse étre discutée les résultats
vont dans le méme sens que 'analyse menée précédemment.

Dans la deuxiéme étude Coelho [116] reprend la configuration de la flamme de
diffusion Sandia D. Cette étude utilise des pdf présumées pour générer des fluctua-
tions des variables considérées sur des grandeurs filtrées spatialement et montre que
les effets de la TRI sont beaucoup plus faibles que dans le contexte RANS. De plus, les
effets de la TRI en LES sont plus importants sur le terme d’émission que sur le terme
d’absorption. Les erreurs les plus importantes commises en négligeant les corrélations
de la TRI dans le calcul du terme source radiatif apparaissent sur les chemins optiques
qui ne passent pas le centre de la flamme et ot1 la turbulence est plus importante. Une
modélisation des corrélations est proposée, basée sur un modele de combustion a pdf
pour calculer la valeur de termes d’émission filtrée. Le modéle de TRI permet d’obtenir
d’excellents résultats sont obtenus avec une erreur moyenne inférieure a 0.3%.

Maillage et rayonnement

L’étude systématique menée pour des grandes tailles de filtre, supérieures a 20Ax
ouvre la voie a la détermination d"un indicateur de maillage minimal pour le rayon-
nement. En effet lors de la mise en place d’un couplage rayonnement-combustion, le
maillage fluide est souvent beaucoup trop fin pour les besoins du rayonnement car
de nombreuses zones homogenes en température et en concentration sont présentes.
Les temps de calcul associés au rayonnement étant relativement plus importants que
ceux de la combustion mais aussi I'occupation mémoire, 1'utilisation d'un maillage
réduit devient intéressante. Il faut cependant s’assurer que cette réduction de maillage
n’altere pas la précision du résultat.

Dans le paragraphe « Modelling » nous avons montré qu'il est possible de recons-
truire correctement les corrélations a partir de la variance de la température, suggé-
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rant que les fluctuations de température ont un rdle de premier ordre par rapport
aux fluctuations de concentration. Dans une autre configuration les fluctuations de
températures pourraient étre plus importantes. Un indicateur peut donc étre proposé
pour réduire le nombre de mailles dans les zones homogeénes en température et/ou
en concentration et de conserver la maillage aussi fin que possible dans les zones ot
la variance de température et/ou de concentration est importante. Cet indicateur sera
appliqué dans un calcul LES au chapitre 8 pour la construction d’un maillage plus
grossier pour le rayonnement.

CONCLUSION

Dans ce chapitre, une étude a priori de I'interaction rayonnement-turbulence en LES a
été menée en utilisant le formalisme développé dans le contexte RANS pour un milieu
optiquement fin. L'interaction rayonnement-turbulence dans le contexte LES s’avere
induire des corrélations moindres que dans le contexte RANS : pour les plus grandes
tailles de filtre I'approche sans corrélation induit des erreurs restant inférieures a 10%,
ce qui est en accord avec les études menées par la suite dans le méme contexte [115,
116].

N

Un modele simple basé sur un développement de Taylor, similaire a celui pro-
posé par Snegirev [80], a montré que la variance (des fluctuations de sous-maille) de
température était suffisante dans une premiere approche pour reconstruire les termes
d’émission.

Enfin les résultats obtenus pour les plus grandes tailles de filtre, permettront de
définir un indicateur de réduction de maillage pour le rayonnement, basé sur la va-

riance de température T’2. Ce critére sera trés utile pour la mise en place des calculs
couplés sur des configurations complexes.
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Introduction

Dans cette partie I'influence du modele de combustion turbulente sur le rayonne-
ment est discuté. Le modele de combustion étudié ici est le modele de flamme épaissie
[20, 21] qui consiste a appliquer une similitude d’échelle pour résoudre le front de
flamme épaissi (tel qu’il soit résolu sur le maillage), tout en conservant les propriétés
de la flamme.

D’un point de vue radiatif, un milieu est caractérisé par son épaisseur optique.
Aussi le fait d’épaissir le front de flamme peut avoir une incidence importante sur
les transferts radiatifs. Dans un premier chapitre, le rayonnement dans une flamme
laminaire est étudiée pour plusieurs épaississements. La sensibilité a I'épaisseur op-
tique du front de flamme épaissie est étudiée de fagon paramétrique en ajoutant des
suies au milieu pour le rendre optiquement plus épais. Dans un deuxiéme chapitre
lI'influence de I'épaississement sur l'interaction rayonnement-turbulence est discutée
pour une situation instationnaire d’interaction flamme-vortex. L’objectif de cette étude
est de déterminer si l'usage des modeles de combustion dans les simulations a grande
échelle modifie de fagcon sensible les transferts radiatifs et s’il est correct d’effectuer un
calcul radiatif sur une flamme ayant été épaissie.
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INFLUENCE DE L'EPAISSISSEMENT SUR
LES EPAISSEURS OPTIQUES POUR UNE
FLAMME LAMINAIRE

Le but de ce chapitre consiste & évaluer la modification des transferts radiatifs dans
le front de flamme lorsqu’on applique le modéle de flamme épaissie, présenté au pa-
ragraphe 1.3.1. En effet la similitude d’échelle appliquée pour épaissir artificiellement
le front de flamme peut modifier de fagon sensible 1’épaisseur optique du front de
flamme et par conséquent les échanges radiatifs. Bien que les épaisseurs optiques de
flamme soient faibles (terme en exp(—xl)), les échanges radiatifs sont important en
raison du fort gradient de température entre les gaz frais et les gaz briilés et peuvent
donc se trouver modifiés.

Dans un premier temps on considére un cas laminaire. C’est un cas d’étude préa-
lable en combustion qui permet de s’affranchir des complexités issues de la turbu-
lence. Les études conduites en combustion turbulente pour des applications pratiques
se placent le plus souvent dans le régime de flammelettes. Ce régime consiste a consi-
dérer que les plus petites échelles du systéme sont fixées par la combustion est donc
par l’épaisseur de flamme (i.e. le choix du maillage en flamme épaissie en fonction de
&%) et que la turbulence n’intervient qu’a des échelles supérieures. En régime de flam-
melettes la structure locale du front de flamme est supposée conserver les propriétés
de la flamme laminaire c’est pourquoi il est important de bien comprendre ce cas. La
Fig. 6.1 représente un front de flamme turbulent, « flame brush ».

F1G. 6.1 — Front de flamme turbulent, en régime de flammelettes la structure locale du front de flamme
(encadré) conserve les propriétés de la flamme laminaire, d’apres [7].
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6.1

CONFIGURATION

La configuration mono-dimensionnelle de la flamme laminaire est illustrée sur la
Fig. 6.2. La flamme est une flamme de prémélange air/CH, avec une richesse de
¢ =08.

Le domaine physique est de 7 cm de long sur 2 cm de haut. Le maillage contient
16000 x 2 cellules. La taille des mailles horizontales est Ax = 4,375.107° m, largement
suffisant pour résoudre le front de flamme et considérer cette simulation comme une
DNS. Pour imposer une symétrie verticale les parois haute et basse ont une condi-
tion de périodicité pour la combustion. Le prémélange air/carburant est injecté par la
gauche a la vitesse de flamme laminaire s? = 0,281 m.s~! afin d’obtenir une flamme
stationnaire dans le domaine. La chimie de la flamme est un schéma a 2 étapes pour
décrire une flamme d’air/CHjy. La température des gaz frais en entrée est de 300 K et
la température des gaz brilés est de 2010 K.

La flamme est résolue par AVBP en utilisant un schéma Lax-Wendroff. La solu-
tion initiale est produite par allumage du prémélange en imposant une zone chaude
de gaz brilés. Partant de cette solution initiale, le calcul converge vers une solution
stationnaire en imposant comme vitesse d’entrée la vitesse du prémélange.

. - . Temperature
Paroi Periodique / Reflechissante 013.1

1584.8
Inlet, sl Outlet

epsilon =1.0 epsilon = 1.0

1728.25

Paroi Periodigue / Reflechissante
299.95

FiG. 6.2 — Configuration du calcul mono-dimensionnel pour le rayonnement et la combustion.

Le calcul radiatif a été réalisé avec PRISSMA par la méthode des DOM sur 24
directions. Un calcul avec 96 directions pour le cas non épaissi a permis de valider

le calcul sur 24 directions. Les propriétés spectrales sont calculées a ’aide du modele
SNBcK.
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Paramétres o B Ai(cgs)  Eg(cal.mol™T)
Réaction () 4090 +1,10 2,0x 105 35000,0
Réaction (I +1.0 4050 —2,0x10°  12000,0

TaB. 6.1 — Parameétres pour le modele chimique de combustion du méthane a deux étapes.

Modélisation de la chimie
La chimie a été résolue avec un schéma a deux étapes :

CHy + gOZ = CO +2H,0

1 (6.1)
CO+ EOZ & CO,
Les taux de réaction correspondants sont données par :
w1 = A1[CHy)"1[02])P exp(—E,, /RT) (6.2)
(y = A2[CO,)*[0,]P? exp(—E,,/RT) (6.3)

out [X] est la fraction molaire de 'espece X, a; et B;, les coefficients correspondants. A;
est le facteur pré-exponentiel, E,, est 1'énergie d’activation. R et T sont respectivement
la constante des gaz parfaits et la température. Les taux de réactions «; sont calculés
a partir des équations 6.2 et 6.3. Les parametres chimiques utilisés sont résumés dans
le tableau 6.1.

Conditions aux limites pour le rayonnement

La question des conditions aux limites pour le rayonnement dans des configurations
sans parois est sujet a discussions. Le rayonnement étant un processus de transfert
a distance les échanges avec l'environnement peuvent étre de premier ordre, d’autant
plus dans les systemes a faible épaisseur optique. Cependant I’environnement du front
de flamme résolu n’étant pas connu a priori, la définition des conditions aux limites
pour le rayonnement nécessite de faire hypotheses sur I'environnement de la flamme.

Dans le cas présent, des conditions limites de parois noires ont été utilisées (¢ =
1), ce qui correspondrait a une épaisseur de gaz infinie a la température du gaz a
la frontiere en dehors du domaine. En effet si la couche de gaz est infinie tout le
rayonnement sera absorbé par cette couche ce qui correspond bien au cas du corps
noir. Cette étude ne se prétend donc pas étre significativement représentative d’une
configuration physique réelle mais elle permet néanmoins de comparer les échanges
radiatifs pour différents épaississements de flamme.

La température a gauche est la température des gaz frais (300K) et la température
a droite correspond a celle des gaz chauds (2010K). Pour reproduire une condition de
périodicité, une condition de réflexion spéculaire a été imposée sur les parois haute et
basse. Ceci permet, d'un point de vue radiatif, d’avoir une configuration infinie selon
l’axe vertical. Les conditions aux limites sont résumées sur la Fig. 6.2.
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6.2

PROFILS DE FLAMME

Pour étudier I'influence de 1'épaississement plusieurs valeurs de facteur d’épaississe-
ment ont été choisies : F = 1 (cas de référence non épaissi), F = 5, F = 10, F = 20 et
F = 30. Les champs intervenant dans le calcul du terme source radiatif, température,
fractions molaires de H,O, CO,, CO ont été représentés respectivement sur les Fig. 6.3

a 6.6.
Le modele de flamme épaissi conserve la vitesse de flamme : la vitesse d’entrée
imposée pour conserver la flamme stationnaire reste la méme quel que soit 1’épais-
sissement. L'épaississement conserve également les valeurs minimales et maximales
de température et de concentration. Les Fig. 6.3 a 6.6 montrent que 1’épaississement
dilate le front de flamme de fagon homothétique. Cependant certaines quantités ne
sont pas conservées, par exemple l'intégrale de la concentration de CO est modifiée

par I'épaississement.

2200.00
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1800.00 -

1600.00

1400.00

1200.00

Temperature (K)
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800.00

600.00 1 4
X / %
‘4

&/
400.001 — 7] J
- el

0.075

200.0 T T
8.010 0.015 0.020 0.025 0.030 0.035 0.040 0.045 0.050 0.055 0.060 0.065 0.070

Axe x (m)

|/ F=1 ,/ F=5 . F=10 ;" F=20 " F=30

F1G. 6.3 — Profils de température pour différents épaississements F le long de I'axe.

INFLUENCE DE L'EPAISSISSEMENT SUR LES TERMES RADIATIFS

Pour les différentes valeurs de d’épaississement le terme source a été calculé, Fig. 6.7.
Le terme source est nul dans les gaz frais car ils sont transparents au rayonnement (pas
d’absorption). Dans la zone de front de flamme le terme source est négatif, en effet
les produits de combustion a température intermédiaire absorbent, et sont chauffés
par les gaz chauds. Puis le terme source atteint sa valeur maximale aprés le front de
flamme car les gaz chauds rayonnent vers les gaz a température intermédiaire et vers
la frontiére froide. Enfin le terme source diminue vers la frontiére chaude a la méme
température que le gaz et donc quasiment a 'équilibre radiatif (i.e. 1’équilibre serait

atteint si les gaz chauds rayonnaient comme un corps noir).
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F1G. 6.6 — Profils de CO pour différents épaississement F le long de I'axe

En tenant compte de 1'épaississement les profils sont assez similaires. Toutefois le
maximum du terme source diminue avec 'épaississement en raison du volume plus
important de gaz a des températures intermédiaires. Cet écart est de l'ordre de 26%
pour l'épaississement le plus important entre la flamme de référence et la flamme
épaissie. Cependant avec un épaississement plus modéré (F = 10), cette erreur reste
relativement faible (7%).

Afin de mieux comparer les différents profils, donnés pour des épaississements
différents, la variable de progres est introduite :

T—To

c= T T, (6.4)
ou Ty est la température des gaz frais et Tj, la température des gaz briilés. En effet
les profils tracé en fonction de ¢ sont similaires quel que soit I'épaississement (il n’est
pas possible de comparer les résultats précédents dans 1’espace physique car en une
position donnée, la température est différente). La Fig. 6.8 trace le terme source radiatif
en fonction de c. Les profils sont treés proches sauf vers c = 1 qui correspond a la zone
de gaz briilés et dans la zone réactive des températures intermédiaires.

Il est également intéressant de regarder comment se comportent les flux avec
I'épaississement. Le terme source correspond a un bilan local volumique alors que
le flux radiatif est une grandeur intégrée qui tient compte des échanges.

Le flux radiatif, pour un cas 1D, correspond a l’aire sous la courbe de S, soit
I'ensemble de 1’énergie perdue par rayonnement le long du profil. Aussi le flux rend
compte de 'échange global entre les gaz chauds et les gaz frais.

Il y a certes un impact de 1'épaississement mais celui-ci est beaucoup plus faible
que sur le terme source. L'erreur due a 1'épaississement le plus important ne dépasse
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F1G. 6.7 — Terme source radiatif S, le long de 'axe central pour différentes valeurs d’épaississement
F =1 (cas non épaissi), F =5, F =10, F = 20 et F = 30.
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F1G. 6.8 — Terme source radiatif S, représenté en fonction de la variable de progres ¢ = % pour
différents épaississements (scatter plot).
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pas 2%. Ceci montre que si localement le terme source S, est modifié, sur I'ensemble
du profil le flux est conservé et donc le bilan radiatif est peu modifié.
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F1G. 6.9 — Composante x du flux radiatif, q, x, le long de 'axe central pour différentes valeurs d’épais-
sissement F = 1 (cas non épaissi), F =5, F = 10, F = 20 et F = 30.

Les profils de la composante x du flux radiatif ont également été représentés en
fonction de la variable de progres sur la Fig. 6.10. Les modifications sont localisées
principalement dans la zone de réaction mais elles ont une tres faible amplitude.

Dans le but de compléter cette analyse les échanges radiatifs ont été calculés en
utilisant le formalisme des puissances nettes échangées [117]. Ces calculs ont été réa-
lisé avec le code de calcul KARINE', code 1D (géométrie plans paralléles infinis)
analytique-Monte Carlo. Ce code a été développé par V. Eymet [117] pour des appli-
cations atmosphériques. La description des propriétés d’absorption des gaz utilise le
modele SNB-cK. Pour ce calcul le profil a été décomposé en 30 couches homogenes, 5
mailles équidistantes dans les gaz frais, 20 mailles dans le front de flamme et 5 mailles
dans les gaz chauds, quel que soit I'épaississement (voir Fig 6.11 et 6.13). Aussi les
couches, pour différents épaississements, ont des tailles physiques différentes mais
sont a des températures représentatives du front de flamme. Ces résultats sont donnés
sur les Fig. 6.12 et 6.14 pour le cas non épaissi et le cas avec un épaississement F = 30.

IKARINE : http://web.1lmd. jussieu.fr/~eymet/karine.html
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F1G. 6.10 — Composante x du flux radiatif, g, xreprésenté en fonction de la variable de progrés ¢

pour différents épaississements (scatter plot).
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F1G. 6.11 — Profil de température suivant les couches de gaz pour F=1.
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F1G. 6.12 — Matrice des puissances nettes échangées sur le profil F=1.
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F1G. 6.13 — Profil de température suivant les couches de gaz pour F=30.
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F1G. 6.14 — Matrice des puissances nettes échangées sur le profil F=30.
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La lecture de la matrice des puissances nettes échangées se fait d'un coté ou de
I'autre de la diagonale, la seconde partie étant symétrique. Chaque point (7,j) de la
matrice représente I’échange entre la maille 7 et la maille j du profil, voir la section 2.1.6
ot les échanges s’expriment comme ¢,,v, v, = ¢ Z‘]/ [L9(xj — LY(x;)] pour un échange
volume-volume. Les mailles aux extrémités correspondent aux limites du domaine.

Dans le cas non épaissi, Fig. 6.12, la matrice des échanges est essentiellement vide.
Dans ce cas le milieu est optiquement mince et les échanges les plus importants se font
entre le gaz chaud et la paroi froide (ligne inférieure). Dans le cas épaissi (F = 30),
Fig. 6.14, la matrice des échanges est beaucoup plus non nulle. Les mailles contenant
des gaz absorbants étant plus épaisses, I'épaisseur optique augmente. Les échanges
avec la paroi froide restent dominants mais des échanges gaz-gaz entre les gaz frais
et les gaz chauds apparaissent. Ceci explique la baisse de S, avec 1'épaississement
(cf. Fig.6.7) car les échanges entre mailles adjacentes existent; les échanges a courte
distance deviennent non nuls.

En résumé, I'épaississement modifie le terme source local de facon faible pour
des épaississements faibles. Si I'épaississement est important, I’erreur commise sur le
terme source radiatif devient non négligeable. Toutefois l'erreur sur les flux radiatifs
reste faible et les échanges énergétiques par rayonnement intégrés sur le profil, sont
peu modifiés par 1'épaississement. En conclusion, le front de flamme reste optique-
ment mince méme s’il est épaissi et les échanges radiatifs dominants se font toujours
avec les parois.

INFLUENCE DE L'EPAISSEUR OPTIQUE EN PRESENCE DE SUIES

Les suies ont un fort impact sur le rayonnement car elles ont un fort pouvoir d’ab-
sorption et augmentant ainsi I'épaisseur optique. La flamme précédemment étudiée a
été chargée en suies afin d’étudier de facon paramétrique I'épaisseur optique critique
au-dela de laquelle I'impact de l'épaississement sur le rayonnement serait non négli-
geable. Pour cela une fraction volumique de suies a été ajoutée, proportionnelle a la

température :
T
fv = fv,max X Ti (65)

max
ou différentes valeurs de f,max Ont été utilisées : 1076, 10> et 10~%. Ce profil de
fraction volumique de suies n’est pas réaliste pour la plupart des flammes mais permet
d’amplifier I’absorption des gaz brtilés.

En utilisant le découpage du domaine en couches homogenes utilisé pour le calcul
des PNE (la position de la flamme est indiquée sur la Fig 6.11), le coefficient d’ab-
sorption est représenté en fonction du numéro de maille (verticalement) et de chaque
bande étroite (horizontalement) que les Fig. 6.15 a 6.18 pour les différentes valeurs de
suies.

Si dans le cas sans suies la dépendance spectrale est fortement marquée, la pré-
sence de suies tend a rendre le milieu plus homogene en fréquence. Dans le cas ex-
tréme f,, mqx = 1074, la dépendance spectrale est presque complétement masquée. Avec
I'augmentation de la fraction volumique de suies, I’absorption augmente de fagon im-
portante et rend le milieu beaucoup plus épais (¥yax ~ 100m 1 pour fomax = 107%), ce
qui va augmenter la sensibilité a 1’épaississement du front de flamme.
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Pour chacunes de ces valeurs et pour les différents épaississements, S, et la com-
posante x du flux radiatif ont été représentés en fonction de la variable de progres,
Fig. 6.19 a 6.21 et Fig. 6.22 a 6.24 respectivement.
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FIG. 6.19 — Terme source radiatif S, représenté en fonction de la variable de progrés pour fomax = 107°.
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FIG. 6.20 — Terme source radiatif S, représenté en fonction de la variable de progrés pour fomax = 107°.
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F1G. 6.21 — Terme source radiatif S, représenté en fonction de la variable de progres pour fymax = 1072,
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fv,mux = 107]10°[10°]10°*%
€(S)max ~ | 26% | 26% | 75% | 99%
€(qr)max ~ | 2,4% | 4,2% | 17% | 76%

TaB. 6.2 — Erreurs relatives maximales sur S, et g, pour F = 30 par rapport au cas non épaissi en
fonction de la concentration de suies.

Il apparait clairement que I'augmentation de I"épaisseur optique du milieu a une
incidence directe sur l'erreur induite sur les termes radiatifs par le modele de flamme
épaissie. Une estimation des erreurs maximales sur S, et sur g, pour chaque concen-
tration de suies est résumée dans le tableau 6.2. Il est a noter que si localement l'erreur
sur le terme source peut devenir importante, pour fy, max = 107>, €(S; ) max ~ 75%, U'er-
reur sur les flux reste beaucoup plus modérée : €(gy,x ) max ~ 17%. Pour le cas extrémes,
fomax = 104, I'utilisation du modele de flamme épaissie est a proscrire pour effec-
tuer un calcul radiatif. Les Fig. 6.21 et 6.24 montrent que la similitude d’échelle n’est
plus du tout respectée (la variation en fonction de la variable de progres est fortement
modifiée) et les amplitudes sont également modifiées.

Cependant, une telle fraction de suies maximale f; jax = 10~%, n’est pas représenta-
tive des fractions volumiques de suies rencontrées dans les flammes d’hydrocarbures,
le maximum se situe plutdt autour de 107 [118, 119].

CONCLUSION

L'influence du modele de flamme épaissie sur le calcul radiatif a été étudiée dans une
configuration de flamme laminaire avec des conditions aux limites radiative absor-
bantes (« parois noires »).

Différents profils, correspondant a des cas plus ou moins épaissis ont été comparés
relativement entre eux. Tout d’abord dans un cas sans suies, les valeurs d’épaississe-
ment faibles donnent une erreur assez faible sur le niveau du terme source radiatif.
Cette erreur monte a 20% localement pour un épaississement de 30. Cependant le pro-
fil de S, en fonction de la variable de progres est bien conservé et I'épaississement agit
de fagon quasi homothétique sur S,. Enfin les flux radiatifs, qui sont des grandeurs
intégrées, sont également conservés pour tous les épaississements. Donc les échanges
radiatifs intégrés sur le profil sont conservés malgré I'épaississement.

Afin d’accroitre la sensibilité des termes radiatifs a 1'épaississement et mettre en
valeur d’éventuels comportement du terme d’absorption, des suies ont été ajoutées au
milieu pour augmenter 1'épaisseur optique des gaz chauds. La encore, I'utilisation du
modele de flamme épaissie modifie peu les flux radiatifs jusqu’a des fractions volu-
miques de suies de f, = 107> (ce qui représente un coefficient d’absorption maximal
Kmax ~ 10 m~1). Localement l'erreur sur le terme source radiatif peut devenir relative-
ment importante mais la similitude d’échelle est encore cohérente et les flux conser-
vés. Au-dela de cette concentration les erreurs deviennent trés importantes tant sur
le terme source que sur la composante x du flux. Ces fractions volumiques de suies
ne sont pas représentatives des flammes les plus chargées en suies des applications
étudiées mais elles fournissent une limite supérieure de validité pour le rayonnement
du modele épaissi en terme d’épaisseur optique.
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En conclusion, il a été montré que I'épaississement de la flamme avec ou sans suies
ne modifie pas de facon importante les échanges radiatifs et il est justifié d’utiliser
le calcul radiatif conjointement avec le modele de flamme épaissie sans correction
supplémentaire. On peut se poser la question de l'impact de I'épaississement sur le
rayonnement dans des flammes turbulentes. Dans le cas turbulent avec le modele
d’épaississement une partie du front de flamme n’est plus résolue ce qui peut avoir
un impact sur le rayonnement.



7.1

7.1.1

INFLUENCE DE L'EPAISSISSEMENT DANS
L'INTERACTION RAYONNEMENT
TURBULENCE

Le modele de flamme épaissie a deux conséquences : il augmente 'épaisseur de la
flamme et diminue sont plissement. On a vu au chapitre 6 1'effet de 1’épaississement
sur I'épaisseur optique. On s’attache dans ce chapitre a évaluer l'impact du défaut de
plissement sur le calcul radiatif.

La question posée ici est proche de la question de l'influence de filtrage et des
fluctuations sous maille sur le rayonnement traité au chapitre 5 et reléve de la problé-
matique interaction rayonnement-turbulence. En LES classique (non réactive), la taille
du filtre est souvent considérée comme étant la taille des mailles de calcul. En combus-
tion, la flamme est épaissie telle qu’elle soit résolue par 5 ou 10 points sur le maillage
LES. Bien que I’épaississement ne soit pas strictement équivalent au filtrage, il a pour
conséquence de réduire le plissement et donc indirectement des fluctuations pour une
taille supérieure a celles filtrées par le maillage LES.

L'impact du modele de flamme épaissie sur le plissement dans l'interaction rayon-
nement turbulence est étudié a priori dans une configuration d’interaction flamme-
vortex. La configuration flamme-vortex est un cas d’étude classique en combustion
turbulente [120], car elle est une représentation simplifiée de l'interaction combustion-
turbulence.

ETUDE a pl’iOT"i SUR UNE CONFIGURATION D'INTERACTION FLAMME-
VORTEX

Configuration

La configuration pour l'étude de l'interaction flamme-vortex est bidimensionnelle sur
un domaine physique de 20 cm de long et 10 cm de haut (Fig. 7.1). Initialement la
flamme est une flamme laminaire d’air/CHjy stoechiométriques (richesse ¢ = 1). Le
maillage de la configuration contient 400 x 200 cellules. Le mélange est injecté a gauche
a la vitesse de flamme s? =0,387 m.s~ ! etles parois hautes et basses ont une condition
de périodicité.

La combustion est résolue par AVBP avec le schéma Lax-Wendroff. La chimie est
traitée par le schéma a 2 étapes présenté au paragraphe 6.1.1. La solution initiale est
créée de la méme maniere que dans le cas laminaire.
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F1G. 7.1 — Configuration de l'interaction flamme-vortex.

Pour perturber et plisser le front de flamme, une paire de tourbillons contra-rotatifs
est superposée a la solution initiale. Cette modification concerne uniquement le champ
de vitesse. Ensuite les tourbillons vont avancer et traverser le front de flamme. Selon les
propriétés des tourbillons (taille et vitesse), le taux d’étirement appliqué a la flamme
varie et trois situations d’interaction flamme-vortex ont été identifiées. Dans un pre-
mier régime, il n’y a pas d’influence sur la flamme car les vortex sont trop petits et sont
dissipés rapidement. Dans un deuxieme régime, la flamme est plissée par les vortex et
dans un troisiéme régime, les vortex sont suffisamment forts pour éteindre localement
la flamme.

Les vortex sont isentropiques et définis par leur position x, y. et une puissance I
La vitesse des tourbillons est définie comme :

T x —x)? 4+ (y — ye)?
u:—ﬁ(y—yc)exp<( C)ZRZ(y Ye) )
Cc c
) ) (7.1)
vz—i(x—x)ex (x_xc) +(]/—]/c)
R? c) &P 2R?
ol R, est la taille du tourbillon. La vitesse maximale des tourbillons est Vi, = 275_1%

L'interaction entre les tourbillons et la flamme dépend de la force des tourbillons I
mais aussi de leur taille R. et de la distance qui les sépare d1,. Le taux d’étirement (en
s~1) appliqué a la flamme est donné par :

~ Vinax _ I

Vv —
VS, T 2nRedp

(7-2)

Les parametres des tourbillons superposés a la flamme sont donnés dans le tableau 7.1.
Le régime d’interaction flamme-vortex correspond au deuxieme régime ou la flamme
est plissée par les tourbillons.
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xC yC Rc r
Vortex 1 | —6mm | 2mm | 0,5mm | 0,1 m?s 1
Vortex 2 | —6 mm | —2mm | 0,5 mm | —0,1 m%.s~1

TaB. 7.1 — Parametres des tourbillons de l'interaction flamme-vortex

D’un point de vue radiatif, le rayonnement a été résolu avec PRISSMA sur 24 di-
rections (la convergence en nombre de directions est validée par un calcul a 96 direc-
tions) et avec un modele spectral SNBcK. Comme dans le cas de la flamme laminaire
les conditions aux limites & gauche et a droite ont été imposées avec une condition
de corps noir a la température du gaz, correspondant a une couche de gaz infini a la
méme température. Les conditions aux limites, haute et basse, ont été prises en compte
par une réflexion spéculaire, ce qui, dt a la structure du front de flamme ne corres-
pond pas strictement a une extension infinie d'un front de flamme laminaire, mais cet
effet est supposé négligeable.

7.1.2 Influence de 1’épaississement sur le plissement

Afin de quantifier I'impact de I'épaississement sur le plissement trois cas ont été uti-
lisés avec des valeurs de F = 1 (cas de référence non épaissi), F = 5 et F = 15. Les
champs de température correspondant ont été représenté sur les Fig. 7.2 a 7.4.

Temperature
262.0

I17()1 6

112612
'760.73

260.30

F1G. 7.2 — Champ de température pour la flamme non épaissie.

L'épaissisement modifiant également le temps caractéristique de l'interaction
flamme-vortex, des solutions instantanées présentant des champs similaires ont été
choisies pour les comparaisons. Il apparait pour ces trois valeurs d’épaississement que
le plissement de la flamme diminue lorsque F augmente.
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Temperature
562.0

1761.6

1261.2
I7'60‘73

260.30

FiG. 7.3 — Champ de température pour la flamme épaissie F = 5.

Temperature
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1261 .2

8760.73
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FiG. 7.4 — Champ de température pour la flamme épaissie F = 15.
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7.1.3 Influence du plissement sur le rayonnement

Les champs de terme source radiatif correspondants ont été représentés sur les Fig. 7.5
av.y.

Radiation_source term_Sr
-1.8e+06-1.1e+06-4.8e+05 1.8e+05 8.4e+05

Radiation_source term_Sr
-1.8e+06-1.1e+06-4.8e+05 1.8e+05 8.4e+05

F1G. 7.6 — Champ du terme source radiatif S, pour la flamme épaissie F = 5.

Qualitativement, le champ de terme source radiatif ont le méme comportement
pour les 3 épaississements étudiés. Cependant il est difficile de tirer des informations
quantitatives sur ces champs, une analyse sur les moyennes spatiales est proposée.
L’objectif est d’évaluer si les valeurs moyennes des champs radiatifs se conservent
pour les configurations épaissies.



156

Chapitre 7. Influence de 1’épaississement sur la TRI

Radiation_source term Sr
-1.8e+06-1.1e+06-4.8e+05 1.8e+05 8.4e+05
E i

FiG. 7.7 — Champ du terme source radiatif S, pour la flamme épaissie F = 15.

I faut remarquer que sur ce calcul la « surface » de flamme représente un volume
non négligeable par rapport au « volume » de gaz. Aussi en épaississant la flamme,
I'extension de la surface de flamme sur le domaine devient non négligeable et la valeur
moyenne de la température baisse pour les instants représentés sur les Fig. 7.2.a 7.4 :

- (T) =1758,4K pour F =1

- (T) = 1668,6K pour F =5,

— (T) = 1480, 2K pour F = 15.
ott () désigne la moyenne sur le domaine.

Le terme source radiatif moyen peut étre décomposé comme :

(Sr) = (E) = (4) (7:3)

ol A est le terme d’absorption définit comme : A = fooo dv f i Kvldw et I, est la
luminance incidente monochromatique. L’émission est donnée par E = 40kpT*.

Le tableau 7.2 synthétise les différentes valeurs moyennes pour les trois situations
d’épaississement, les erreurs relatives par rapport au cas non épaissi de chaque gran-
deur moyenne sont notées €(X)-

Les résultats montrent que I’erreur sur le terme source moyen augmente de fagon
importante avec I'épaississement. En décomposant le terme source radiatif comme la
différence de 1’émission et de I'absorption on constate que l'erreur sur S, provient
essentiellement de l'erreur sur 1'émission moyenne, I’erreur sur I’absorption moyenne
étant moins importante.

Comme le montre I'évolution de la température moyenne, il y a un effet géomé-
trique de 1'épaississement car le rapport de surface de flamme sur le volume de gaz
chaud est treés important sur cette configuration. Pour corriger cet effet on peut sup-
poser que Iémission évolue simplement comme T* : (E) o (T*) et introduire Vg, tel
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que :

T4
Vgc = §,4> (7-4)

max

o () désigne la moyenne sur le domaine et Ty,x la température maximale. Ce terme
représente le pourcentage du volume occupé par les gaz chauds. Pour les trois situa-
tions il vaut :

- Vee =71,6% pour F =1,

— Vgc = 63,5% pour F =5,

- Ve =49,6% pour F =15,
Si on corrige le terme d’émission moyen avec la fraction de volume de gaz chauds
(Vge), I'erreur est inférieure a 2%. Cela montre que le plissement sous-maille négligé
par l'épaississement a une incidence trés faible sur 1’émission et qu’il induit des er-
reurs beaucoup plus faible que sur le bilan S, dans le cas laminaire o1 localement le
terme source peut étre modifié jusqu’a 20%. Une fois I'effet géométrique de surface de
flamme par rapport au volume de gaz chaud corrigé, 'effet du défaut de plissement
de la flamme épaissie sur le rayonnement est négligeable. Les fluctuations négligées
par le plissement sous-maille ont une influence faible sur le rayonnement.

L’effet du rapport de surface/volume est tres important dans cette configuration,
cependant dans un calcul turbulent cet effet est corrigé par la fonction d’efficacité. En
effet si le modele d’efficacité fonctionne correctement, la méme masse de gaz chaud
est prédite dans le cas épaissi que dans le cas non épaissi. Par conséquent, 1’émission
des gaz chaud doit étre conservée sous réserve que l'effet de la TRI dti aux fluctuations
du plissement sous-maille soit faible.

L'erreur sur le terme moyen d’absorption (A) est relativement faible (~ 10%) mais
il n’est pas possible de conclure sur l'influence des fluctuations sur ce terme la car il
integre également les erreurs dues a la modification de 1'épaisseur optique du front de
flamme discutée dans le chapitre précédent.

Enfin les composantes moyennes du flux radiatif ont été évaluées. Bien que la
composante y soit a priori non nulle elle reste trés faible (~ 1072 W.m 2 ) en raison de la
symétrie de la configuration sur 1’axe vertical. La composante x du flux radiatif moyen
est conservée ce qui est cohérent avec I’analyse faite en 1D et donc le plissement non
résolu n’a pas d’influence sur les composantes du flux radiatif qui est une grandeur
intégrée.

La variance de température a été évaluée :

Tyms = 1/ (T"2) (7.5)

ou T =T — (T). Il est ainsi possible d’estimer 'importance des fluctuations négligées
par 'épaississement. Bien que 1'épaississement ne soit pas équivalent a un filtrage il a
pour conséquence indirecte de filtrer les fluctuations du front de flamme. La variance
de température est plus faible de 24,7% pour F = 5 et de 29,0% pour F = 15.

Pour les épaississements étudiés, 'intensité des fluctuations filtrées peut étre com-
parée a l'intensité des fluctuations sous-mailles pour un filtre de 20 mailles DNS dans
le chapitre 5. Pour de telles tailles de filtre 1’erreur due aux fluctuations sous-maille
est de 'ordre de 1% (cf. Fig. 5.7). L'erreur obtenue sur les termes radiatifs moyen est
cohérente avec les résultats précédent dans le contexte du filtrage.
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7.2

Unité | F=1 | F=5 | F=15
(T) K 1758,4 | 1668,6 | 1480,2
Tyms K 984,6 | 741,5 | 699,2
€T, % - 24,7 29,0
S,y | kW.am=3| 679,7 | 561,7 | 288,3
€s,) % - 17,4 57,6
(AY | kW.m™3 | 1140,4 | 1081,5 | 1011,0
€(4) % - 5,2 11,3
(E) kW.m=3 | 1820,1 | 1643,1 | 1299,3
€r) % - 9,7 28,6
Vee % 71,6 63,5 49,6
(E) / Ve | kW.m™3 | 2577,5 | 2586,7 | 2617,0
€<E>/Vgc % - 0,4 1,5
Grx) | KWm=2 ] —676,7 | —677,1 | —677,2
€<t]r,x> % - <0,1 <0,1

TaB. 7.2 — Valeurs moyennées sur les champs des grandeurs radiatives pour étudier 'influence du
plissement sur le rayonnement.

CONCLUSION

Dans ce chapitre l'influence sur le rayonnement du plissement non résolu d’une
flamme épaissie été analysée par une étude a priori sur une configuration d’interaction
flamme-vortex. Cette question est proche du probléme de l'interaction rayonnement-
turbulence car le plissement non résolu a pour conséquence indirecte de filtrer des
fluctuations. La comparaison des valeurs moyennes sur le domaine a montré un im-
pact assez faible. Le terme source radiatif moyen est conservée dans la mesure ou
I'effet géométrique d’extension de la flamme est corrigé. Les composantes moyennes
du flux radiatif sont en tres bon accord pour les différents épaississements ce qui est
cohérent avec 1’étude du cas laminaire.

L'étude de ce cas instationnaire est délicate car il est difficile de définir les quantités
qui se conservent. Aussi ces résultats doivent étre utilisés avec précaution. Cependant
les résultats trouvés sont en accord avec les résultats des études précédentes de la TRI
en LES [113, 115, 116] qui n’ont pas révélé d’'impact significatif des fluctuations sous-
maille sur le rayonnement. L'épaississement induit un filtrage a une taille plus grande
que les mailles LES, cependant 1’étude du chapitre 5 a montré que les fluctuations
filtrées avaient un impact faible pour des mailles allant jusqu’a 100 fois la taille des
mailles de DNS.

Pour un calcul LES utilisant le modéle de flamme épaissie, il peut étre considéré
que l'impact de la modification de I'épaisseur optique et du plissement sous-maille
sur le rayonnement est faible et donc :

S.(T,Y) ~ S.(T, Yx) (7.6)
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Introduction

Les différentes études menées dans les parties II et III montré qu’il est possible
de faire un calcul radiatif sur une solution LES sans que ni le filtrage ni le modéele
de flamme épaissie ne modifient significativement les transferts radiatifs. Ces calculs
radiatifs ont été effectués dans une approche de post-traitement a partir de solutions
fluides existantes essentiellement pour évaluer 'impact de la turbulence sur le rayon-
nement.

Dans l'optique d’évaluer la rétro-action du rayonnement sur la dynamique de la
combustion turbulente le calcul couplé rayonnement-combustion turbulente doit étre
mis en oeuvre. Dans un premier chapitre les éléments nécessaires a la mise en place du
calcul couplé sont détaillés. La méthodologie de couplage est définie et les temps de
calculs discutés pour atteindre un compromis acceptable entre le solveur radiatif et le
solveur fluide. Dans un dernier chapitre le couplage est appliqué a une configuration
LES de flamme turbulente prémélangée et les effets du rayonnement sur la combustion
turbulente sont évalués.
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8.1

DEVELOPPEMENT D’ UNE
METHODOLOGIE DE COUPLAGE
COMBUSTION RAYONNEMENT EN LES

Le couplage de la combustion turbulente et du rayonnement nécessite de dévelop-
per une méthodologie spécifique pour optimiser le temps de calcul tout en conservant
la précision. En effet, le calcul d"une solution radiative, avec la méthode des ordonnées
discretes, a un cotit CPU entre 1000 et 10 000 fois plus important que la résolution d'un
seul pas de temps pour la combustion.

Apres avoir présenté la configuration LES utilisée dans cette partie, la fréquence
de couplage est déterminée. Ensuite l'influence sur la précision du modele spectral
et de la quadrature angulaire sera étudiée. A partir des conclusions du chapitre 5,
un critere de réduction de maillage sera proposé pour réduire le temps CPU et la
mémoire utilisée par le solveur radiatif. La prise en compte de la réflexion aux parois
sera également discutée. Enfin I'influence de I'ensemble des parameétres étudiés sur le
temps de calcul sera résumée a la fin de ce chapitre.

CONTEXTE

Les calculs LES seuls engendrent, un temps CPU important. Cela s’explique par le fait
que ces calculs sont instationnaires, mais aussi par la nécessité d’utiliser des maillages
fins pour résoudre les échelles du mouvement turbulent. La littérature traitant du
rayonnement dans des LES est assez limitée et tres peu de travaux utilisent simulta-
nément un maillage important (plus d"un million de mailles) et des modéles radiatifs
avec une description spectrale détaillée des propriétés d’absorption du gaz. Les prin-
cipaux sont donné ici.

On peut retenir les travaux de Desjardin et al. [121] qui ont réalisé un couplage
combustion rayonnement dans une configuration bidimensionnelle. Le solveur radia-
tif est basé sur la méthode DOM. Le modele d’absorption est gris et ne décrit que
I’absorption des suies. Le maillage contient 160 x 101 ~ 16000 cellules. Jones et al.
[122] ont également utilisé des DOM dans un calcul LES de turbine utilisant des qua-
dratures S,. Cependant le milieu est considéré comme gris et les propriétés spectrales
des gaz sont completement négligées. Le maillage contient 20 x 20 x 40 = 16000 cel-
lules. Enfin, les résultats de la these de D. Joseph [2, 66] ont montré I’application du
code DOMASIUM sur la configuration PRECCINSTA [66], qui est une configuration
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8.2

8.2.1

de laboratoire représentative des flammes swirlées de turboréacteurs. Il a utilisé le
modele spectral SNBcK et un maillage contenant 138000 cellules.

Plus récemment, Dos Santos et al. [123, 124] ont travaillé sur la faisabilité du cou-
plage rayonnement-combustion en utilisant la configuration du diedre (également uti-
lisée dans la suite de ce travail) pour des situations 2D ou 3D. Dans un premier temps
une situation 2D est étudiée [124] avec un code de lancer de rayon, pour le cas 3D
une version optimisée du code DOMASIUM [2] a été utilisée. Dans les deux cas, le
maillage radiatif contient 3,3 millions de cellules et le modéle spectral est un modele
CK utilisant 44 bandes pour H>O et 17 pour COs.

CONFIGURATION

La configuration retenue pour le calcul LES est celle étudiée par Knikker et al. a
I’'EM2C"[125, 126, 127]. Elle est représentée sur les Fig. 8.1, 8.2, 8.3. Cette configuration
a été étudiée numériquement par Goncalves dos Santos et al. [123, 124].

F1G. 8.1 - P hoto du dispositif expérimental de F1G. 8.2 — Photo du dispositif expérimental de
'EM2C (éteint) [125, 126, 127, 123]. I'EM2C (allumé) [125, 126, 127, 123].

Un prémélange d’air/propane est injecté dans la chambre de combustion rectangu-
laire. Les dimensions de la chambre en hauteur, profondeur et longueur sont respec-
tivement 50, 80 et 300 mm. Les parois latérales sont en quartz artificiel permettant de
visualiser la flamme. Les parois hautes et basses sont en céramique épaisse pour l'iso-
lation thermique, elles incluent des fenétres de quartz étroites utilisées pour introduire
le plan LASER pour les mesures (cf. Fig. 8.3).

Un accroche flamme triangulaire en acier inoxydable est fixé sur les parois latérales,
a une hauteur de 25 mm, correspondant a un rapport de blocage de 50%. La flamme
turbulente se stabilise en forme de V, dans la zone de recirculation de gaz chauds en
aval du diedre. Plusieurs régimes existent en fonction de la vitesse d’entrée et de la
richesse du mélange. Dans ce travail, la vitesse d’entrée est de 5 m.s~! avec une richesse
de ¢ = 1 ce qui correspond a un régime turbulent avec un niveau de turbulence de 5%.

Calcul LES

Le domaine de calcul reprend la géométrie de la configuration expérimentale (Fig. 8.3).
L'entrée est a 10 cm en amont de 1’accroche flamme et la chambre mesure 60 cm. Le

Laboratoire d’Energétique Moléculaire et Macroscopique, Combustion : http://www.em2c.ecp.
fr/
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Fic. 8.3 — Configuration pour le calcul couplé combustion rayonnement en LES. Une flamme
d’air/propane prémélangée est stabilisée derriere un accroche flamme triangulaire[125].

maillage contient environ 4,7 millions de cellules tétraedriques. La taille des cellules
en aval du diedre est A = 1 mm puis augmente progressivement vers la sortie de la
chambre (Fig. 8.4, 8.5). L'atmosphere a la sortie a également été représentée avec un
écoulement d’azote, de type « coflow » ajouté en sortie de la chambre pour réduire
l'influence de la condition de sortie.

Les conditions aux limites NSCBC (cf section 1.4.1) ont été utilisées pour imposer
une pression statique a la sortie et éviter la reflexion d’ondes acoustiques dans le
domaine. Les conditions d’entrée sont données pour I’écoulement en amont du diédre
a une vitesse de 5 m.s~!1 pour le mélange air/propane a une température de 300 K et
une richesse de ¢ = 1. Les conditions d’entrée pour le cocourant sont une vitesse de
20 m.s~! et une température de 1900 K.

Les conditions limites utilisées aux parois sont définies par une perte
de chaleur aux parois. La résistivité thermique des parois est estimée a
Ry, = 0,006 Km?>W~1 [123] pour les faces en céramique haute et basse,
Ry, = 0,086 Km?W~1 [123] pour les faces de quartz avant et arriere et
Ry, = 120 Km> W~ [123] pour le diedre. Les autres parois (atmosphere en sortie
de la chambre) sont considérées adiabatiques avec une condition de glissement.

Le schéma volumes finis avec une intégration temporelle Runge-Kutta du
deuxieme ordre est utilisé. La convergence du calcul a été assurée avec le schéma
spatial Lax-Wendroff puis le schéma TTGC, d’ordre plus élevé, a été utilisé.

L'origine du repere est définie au centre du diedre, plusieurs axes sont définis le
tracé de profils : 'axe x central, I’axe transverse y pour x = 9 cm et un axe x a la paroi
pour vy = 2,5 cm, voir Fig. 8.6.
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FiG. 8.4 — Maillage utilisé dans AVBP avec 4,7 millions de cellules tétraédriques.

FiG. 8.5 — Détail du maillage prés de I'accroche flamme.
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F1G. 8.6 — L'origine est au centre du diedre, plusieurs axes sont définis pour tracer des profils : I'axe x
central, I'axe transverse y pour x =9 cm et un axe x a la paroi pour y = 2,5 cm

Modélisation de la chimie

Le modéle de flamme épaissie dynamique a été utilisé pour la modélisation de la
combustion turbulente. La chimie a été résolue avec un schéma a deux étapes :

7
C3Hg + 502 = 3CO + 4H,0

1 (8.1)
CO+ EOQ & CO,
Les taux de réaction correspondants sont données par :
@ = A1[C3Hg)"[0,)Pr exp(—E,, /RT) (8.2)
Wy = Az[CO,)*[0,)P? exp(—E,,/RT) (8.3)

out [X] est la fraction molaire de 'espece X, a; et B;, les coefficients correspondants. A;
est le facteur pré-exponentiel, E;, est ’énergie d’activation. R et T sont respectivement
la constante des gaz parfaits et la température. Les taux de réactions «; sont calculés
a partir des équations 8.2 et 8.3 en utilisant les champs filtrés de concentration et de
température. Les parametres chimiques utilisés sont résumés dans le tableau 8.1.

Les valeurs utilisées conduisent a une vitesse de flamme laminaire s? = 0.48m.s~!

pour une richesse ® = 1. Le modele d’épaississement utilise une valeur d’épaississe-
ment maximal Fy,,, = 11.
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Parametres a; Bi Ai(cgs) E,,(cal.mol 1)
Réaction (I)  +0.9028 +0.6855 2,0 x 102 33000, 0
Réaction (II)  +1.0 +0.50  —4,5x 101° 12000, 0

TaB. 8.1 — Parametres pour le modéle chimique de combustion du propane a deux étapes.

STRATEGIE ET FREQUENCE DE COUPLAGE

Stratégie de couplage

Pour réaliser le calcul couplé, le terme source radiatif S, doit étre connu dans le solveur
fluide AVBP. Le solveur radiatif, PRISSMA quant a lui nécessite les champs de tempé-
rature T, pression P et fractions molaires des especes rayonnantes X; (H,O, CO,, CO
et éventuellement la fraction volumique de suies). Pour échanger les données entre les
deux codes de calcul, deux stratégies sont envisageables.

La premiere stratégie est séquentielle®. Dans ce cas toutes les ressources sont al-
louées alternativement aux deux codes, voir Fig. 8.7(a). Dans ce cas les ressources
informatiques sont toutes attribuées successivement a un solveur pendant que 'autre
attend. L’autre stratégie de couplage est parallele3, les ressources sont alors partagées
entre les deux solveurs. Les deux codes sont exécutés en méme temps en utilisant
les données de l'itération précédente de couplage, voir Fig. 8.7(b). Dans ce travail la
stratégie parallele a été utilisée, stratégie étudiée par Duchaine et al. dans [128].

AVBP PRISSMA AVBP PRISSMA
Navier-Stokes Sr DOM
. § XePT _§

Navier-Stokes

)
=16
=%
]
s D
=

Navier-Stokes

=k

W
: S\'
\/

Xe P T

(a) (b)
F1G. 8.7 — (a) Stratégie de couplage séquentielle (SCS) et (b) Stratégie de couplage parallele (PCS).

La mise en place d'un calcul couplé requiert une bonne synchronisation a la fois
en temps physique et en temps CPU.

25CS pour Sequential Coupling Strategy
3PCS pour Parallel Coupling Strategy
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Synchronisation en temps physique

L’ETR est résolue de fagon stationnaire a 1’échelle des temps caractéristiques du fluide,
le champ radiatif n’évolue pas durant le pas de temps du fluide. Aussi il est théorique-
ment possible de coupler la solution radiative a chaque itération de la solution fluide.
Cependant un tel calcul engendrerait des temps de calcul beaucoup trop importants
en raison du temps de résolution plus élevé du solveur radiatif. Il convient donc de
définir une fréquence de couplage pour ne coupler le rayonnement que toutes les Nj;
itérations de solution fluide.

Le solveur fluide LES, AVBP, basé sur une formulation compressible des équations
de Navier-Stokes, utilise le critere CFL (voir 1.4.1) pour définir le pas de temps At rs.
Dans le cas d’écoulement a faible nombre de Mach, le pas de temps est fixé par la
propagation des ondes acoustiques dans le domaine :

0,7 X Ax,y;
Atppg = — 0 (8-4)

Cs
ol Ax,i, est la taille de la plus petite maille et cs la vitesse du son dans le milieu. Pour
la configuration étudiée, Aty ps ~ 2 ys.

Le rayonnement évolue avec un temps caractéristique Atg,;. Ce temps est fixé par
le temps caractéristique auquel évoluent les poches de gaz chaud dans le domaine. Le
critere proposé par Lecanu [129] et Wang [130] consiste a utiliser le temps convectif
pour estimer Atr,; :

(8.5)
ou 1 est la vitesse moyenne de I"écoulement.

Ainsi le champ de terme source radiatif communiqué au solveur fluide doit étre
mis a jour toutes les Nj; itérations tel que :

o AtRag __ G
it AtrEs 0,7xu

(8.6)

Pour les écoulements subsoniques considérés Nj; ~ 100. Cette fréquence de couplage
a été étudié dans les travaux de Dos Santos et al. [124, 123] sur la configuration étudiée
pour des valeurs de 20, 100 et 500. Il semble que la valeur N;; = 100 soit le meilleur
compromis, cette valeur est conservée pour étre utilisée dans la suite de 1’étude.

Synchronisation en temps CPU

Le temps de calcul entre deux itérations de couplage doit garantir que Nj; itérations
pour la mécanique des fluides soient calculées en méme temps qu’une solution radia-
tive :

Nittres = traa (8.7)

ol tr s et tr,y sont respectivement les temps de calcul d’une itération pour le fluide
et pour le rayonnement. Le temps de calcul de chaque code dépend du nombre de
processeurs alloués a chaque code :

tres = a(Pres)tl ps/ PLEs

1 (88)
tRad = ®(PRraa)traq/ Prad
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8.3.4

ol t! est le temps de calcul mono-processeur, P. le nombre de processeurs alloués et
a.(Py) le facteur de speed-up. Dans un code ayant une scalabilité parfaite le facteur
de speed-up est considéré égal a 1, ce qui est le cas pour AVBP et PRISSMA pour le
nombre de processeurs utilisés. En combinant les Eq. 8.7, 8.8 et connaissant le nombre
total de processeurs : P = Prps + Pr,g, la distribution de la charge sur les processeurs
(i.e. « Load Balancing ») est obtenue par :

P
thad/tLEs)/ Nit +1

Prps = ( (8.9)

Validation de la fréquence de couplage

Dans le cadre du travail sur l'interaction rayonnement turbulence, on peut se deman-
der si le temps convectif, qui utilise la vitesse moyenne de 1’écoulement, est suffisant
pour décrire 1’évolution du champ de terme source radiatif. Ce temps pourrait étre
donné par le temps moyen de retournement des tourbillons ou en utilisant la vitesse
maximale de I"écoulement. Pour vérifier si des effets de turbulence interviennent du-
rant 100At gs, 'évolution de S, a été étudiée sur 100 pas de temps du fluide.

Pour valider la fréquence de couplage choisi N;; = 100, une comparaison de dif-
férents champs radiatifs S, a été faite le long de 'axe central (y = 0, z = 0) de la
configuration en aval du diedre, voir Fig. 8.8. Partant d’une solution instantanée ou
la turbulence est pleinement établie, a l'instant ¢, le champ radiatif Sr(T (1), X;(t1))
est calculé. Puis le champ radiatif a été calculé en utilisant les champs de tempéra-
ture et de concentration de l'instant f; + 100it, Sr(T(t; + 100it), X;(t; + 100it)). En-
fin le champ radiatif a été évalué a partir des champs moyens sur les 100 itérations,
ST({T)190i » (Xi)100i)- Le résultat montre que ces champs sont trés proches, presque
confondus. Le pas de temps Atr,; = 100At;gs retenu dans les travaux de Dos Santos
et al. semble bien justifié. La turbulence ne semble pas avoir d'impact sur le terme
source radiatif a une échelle de temps inférieure au temps convectif.

PARAMETRES DU CALCUL RADIATIF

Pour évaluer I'impact de chacun des parametres du calcul radiatif, le terme source
radiatif a été évalué sur une solution instantanée. La Fig. 8.9 donne un exemple de
champ de température sur deux coupes suivant y = 0 et z = 0. La Fig. 8.10 donne un
exemple de champ radiatif S, sur ces coupes.

L'étude des différents parametres du solveur radiatif sur S, sera faite sur 1’axe
central de la configuration y = 0, z = 0 pour 0.01 < x < 0,3 m en utilisant le maillage
de la solution de la combustion. Dans un premier temps les parois sont supposées
noires, a une température de 300 K sauf le cocourant qui a une température de 1900 K.

Modéle spectral

Le modele spectral est le parametre de calcul le plus important sur le temps de ré-
solution du solveur radiatif. En effet le nombre de résolution de 'ETR pour chaque
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F1G. 8.8 — Validation du critere de couplage en comparant Sr(T(t1), X;(t1)), Sr(T(t1 + 100it), X;(t; +
100it)) et Sr((T)100i¢ - (Xi)100it)-

a —

‘//—\-’/‘ Temperature

313.0
I1804.5

1296.0
878754

279.04

F1G. 8.9 — Coupes du champ de température sur une solution instantanée suivant y = 0 et z = 0.
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Radiatfion_source term_Sr
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F1G. 8.10 — Coupes du champ de terme source radiatif S, (W /m?>) sur une solution instantanée suivant
y=0etz=0.

direction dépend directement du nombre de bandes utilisé et du nombre de points de
quadrature (cf. chapitre 3).

Dans un premier temps l'impact du modele spectral est évalué (Fig. 8.11). Des
modeles identiques a ceux utilisés dans le chapitre 3 ont été utilisés : SNBcK, WSGG
et FS-SNBcK. La solution de référence est fournie par le modéle SNBcK qui est le
modele le plus détaillé.

Le modele WSGG a été utilisé sur cette configuration principalement pour four-
nir une référence en temps minimal de calcul. En effet, les résultats sur la Fig. 8.11
montrent que le modéle WSGG sous estime séverement le terme source radiatif, avec
une erreur de l'ordre de 60%. Cependant il est important de préciser que le modele

WSGG est tabulé pour une fraction constante de concentration de CO, et de H,O

qui correspond a la combustion parfaite du méthane : X,ioé = 3. Si la combustion du
2

propane est supposée parfaite, la fraction des concentrations de CO; et de HyO est
Xco
XH2(23
la concentration de CO, étant supposée constante et égale a la moitié de la concentra-
tion de H,O dans les données utilisées. Dans le cas de la combustion du propane la
concentration de CO; est alors sous-estimée d’un facteur % ce qui explique une erreur
si importante. Cette contrainte est une limite pour ce modeéle dont les données utili-
sées doivent étre changées en fonction de la flamme étudiée. Par ailleurs I'hypothese
de rapport de concentrations constant n’est pas exacte dans une flamme turbulente
out les nombres de Schmidt de sont pas constants. Enfin ce modéle n’est pas précis
particulierement proche des parois et ne prend pas en compte 1’absorption du CO.
C’est pourquoi le modele FS-SNBcK a été utilisé car il permet de s’affranchir de ces
approximations et la tabulation permet d’atteindre le temps de calcul du WSGG.

= 2. Le modele WSGG n’utilise comme parametre que la concentration de H,0O,
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Le modele FS-SNBcK qui a été étudié dans le chapitre 3 sur des configurations
simples a été appliqué sur cette flamme turbulente. La Fig. 8.11 montre qu’en aug-
mentant le nombre de points de quadrature, la solution FS-SNBcK converge vers la
solution SNBcK. Cette conclusion est en accord avec 1'étude sur les limites de ce mo-
dele, en effet la configuration est de dimension réduite, L = 30 cm, ce qui la rapproche
des cas optiquement fins. La solution avec N; = 15 est en trés bon accord avec la
solution SNBcK avec une erreur maximale de l'ordre de 3% sur le profil étudié. Le
probleme est que ce modele reste coliteux en temps CPU mais la tabulation des coef-
ficients d’absorption permet de réduire significativement le temps de calcul de fagon
(voir chapitre 3).
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F1G. 8.11 — Impact du modele spectral sur Sy avec les modeles : SNBcK, FS-SNBcK pour Ny = 7,10,15
et WSGG.

La version tabulée du modele FS-SNBcK a été utilisée sur la configuration du
diedre. Cette version du modéle FS-SNBcK permet d’atteindre des temps de calcul
proches du modéles WSGG (voir chapitre 3 et Annexe A). Les parametres de la table
utilisés sont : AT = 5 K, AXpg,0 = AXco, = AXco = 2%. En utilisant les frac-
tions molaires maximales de chaque espéece : Xp,0max = 0,18, Xco,max = 0,13 et
Xcomax = 0,04, la taille de la table est réduite a 38Mo (format de fichier ascii). La
comparaison aux modeles SNBcK et WSGG est faite sur la Fig. 8.12 pour N, = 15. Le
long de I’axe central 1’erreur maximale est de 1'ordre de 8% par rapport au modele
SNBcK, bien plus faible que l'erreur du modele WSGG.

Afin de quantifier l'erreur induite par le modele spectral, I’émission globale de la
flamme a été calculée (tableau 8.2). L'erreur relative est donnée par rapport au modele
SNBcK. Si le modele WSGG induit une erreur importante, 32%, l’erreur induite par le
modéle FS-SNBcK, tabulé sur 15 points de quadrature est faible, 4%.
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F1G. 8.12 — Impact de la tabulation du modele FS-SNBcK avec Ny = 15.

Modeéle spectral Emission globale (W) | Erreur relative (%)

SNBcK 1396,92 -

WSGG 941,92 32,57
FS-SNBcK, N; =7 1262,02 9,66
FS-SNBcK, N; = 10 1517,75 8,65
FS-SNBcK, N; = 15 1319, 65 5,53

FS-SNBcK, N,; = 15, Tabulé 1339, 81 4,09

TaB. 8.2 — Emissions globales de la flamme pour différents modeles spectraux et erreurs ralatives par

rapport au modele SNBcK.
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Quadrature angulaire

Un autre parameétre important pour le solveur radiatif basé sur les DOM est la quadra-
ture angulaire (voir chapitre 2). Une des limites connues dans la littérature des DOM
est I’effet de rayon, il est capital de s’assurer que la quadrature angulaire est suffisante.
Il a été montré que la quadrature LCy; qui utilise 96 directions fournit des solutions de
référence comparables a des solutions de Monte Carlo. Une solution S, a été comparée
a une solution LCy; sur la Fig. 8.13.

Dans 1’absolu la solution de référence consisterait a utiliser une quadrature LCy;
conjointement avec le modéele SNBcK. Cependant 'augmentation du nombre de di-
rections entre Sy et LCy; augmente le nombre de résolutions de I'ETR d’un facteur 4.
Le temps de restitution sur une Sy avec le modele SNBcK est déja considérable sur
cette configuration. Les temps de calcul LCy;/SNBcK ont simplement été estimés (ta-
bleau 8.6). Comme la quadrature spectrale et la quadrature angulaire sont indépen-
dantes, le calcul LCy; a été réalisé avec le modele FS-SNBcK avec N; = 15. L'erreur
due au choix de la quadrature angulaire le long de 1’axe central est de 1’ordre de 2,5%,
ce qui est faible. L'émission globale calculé a partir de la quadrature LC11 et le mo-
déle FS-SNBcK pour 15 points de quadrature est de 1326,31 W. L'erreur relative de
la quadrature S4 sur 1’émission globale est de 0,5%. L'utilisation d’une quadrature Sy
sur cette configuration est donc pleinement justifiée. Enfin une récente étude sur cette
configuration a montré un bon accord entre une solution Monte Carlo et une solution
calculée par DOMASIUM pour une quadrature Sy [131].
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F1G. 8.13 — Impact de la quadrature angulaire sur la solution radiative, solution LCy1 avec 96 directions,
solution Sy avec 24 directions.
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85 REDUCTION DE MAILLAGE POUR LE RAYONNEMENT

Dans le cadre de calcul couplés et de calculs massivement paralléeles, I’occupation en
mémoire du solveur radiatif est un point clé. Dans le solveur radiatif, les propriétés
physiques de I'ensemble des mailles doivent étre stockées. Par ailleurs dans la pa-
rallélisation adoptée dans PRISSMA selon un paradigme Maitre/Esclave, les données
sont dupliquées en mémoire sur chaque processeur. Sur le maillage de la combustion,
’occupation mémoire de chaque processeur est d’environ 4 Go (tableau 8.3), ce qui est
le double de la mémoire disponible par processeur sur les machines utilisées (L'IBM
JS21, 56 noeuds quadri-processeur Power5+@1.5 GHz, 8 Go de mémoire). Le solveur
PRISSMA ayant déja été optimisé en mémoire, une solution pour diminuer encore
’occupation mémoire est de réduire les données. Un critére de réduction de maillage
pour le rayonnement a donc été étudié afin de réduire I'occupation mémoire tout en
conservant la précision.

L’étude menée sur 'interaction rayonnement-turbulence faite au chapitre 5 a mon-
tré que les fluctuations de température avaient une influence de premier ordre sur
le rayonnement. La solution moyenne de 1’écoulement, ainsi que le champ moyen de
fluctuations de température ont été représentés sur les coupes y = 0 et z = 0 sur les
Fig. 8.14 et 8.15 respectivement.

T
290.63 788.19 1285.8 1783.3 2280.9

F1G. 8.14 — Champ moyen de température sur les coupes y = 0 et z = 0.

La réduction de maillage proposée au chapitre 5, consiste a utiliser de plus grosses
mailles dans les zones homogenes en température et a conserver des mailles de taille
comparable au maillage de la combustion dans les zones de fluctuations de tempéra-
ture.

Le maillage original (maillage o, Fig. 8.5) contient 4 744 561 cellules avec des mailles
de 1 mm de coté en aval du diedre. A partir de ce maillage et des champs moyens de
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T _rms
0.0327 158,  316. 474,
m T  n

F1G. 8.15 — Champs moyen de fluctuations de température Trps sur les coupes y = 0 et z = 0.

Nombre de mailles | Master Slave
Maillage o 4744 561 4500 Mo | 3378 Mo
Maillage 1 2 500 560 2246 Mo | 1605 Mo
Maillage 2 621 167 620 Mo | 478 Mo

Tas. 8.3 — Utilisation mémoire du solveur radiatif PRISSMA pour les différents maillages utilisés.

T et de T,,s, deux autres maillages sont proposés, Fig. 8.16 et 8.17. Ces maillages
conservent des mailles petites dans les zones de forte T;,;s (Fig. 8.15).

Dans les deux maillages, la zone froide en amont du diédre, ot il n'y a pas d’ab-
sorption, les mailles ont une taille beaucoup plus importante que sur le maillage ori-
ginal de 'ordre de 1 cm. Le maillage 1 contient 2 500 560 cellules et les mailles dans la
zone de fluctuations de température, en aval du diedre, ont la méme taille que sur le
maillage o (1 mm de coté). Le maillage 2 contient 621 167 cellules, les mailles dans la
zone de fluctuations de température, en aval du diédre, ont une taille deux fois plus
importante que sur le maillage o (2 mm de coté). Le tableau 8.3 résume 1'occupation
mémoire associée. On observe que la réduction mémoire utilisée évolue linéairement
avec le nombre de maille.

Lors de la réduction de maillage, il faut garder a I'esprit que la taille maximale des
mailles pour le rayonnement est fixée par le schéma spatial. Le schéma utilisé en flux
moyen (i.e. DMFS, voir paragraphe 2.4.2) fait 'approximation de mailles optiquement
fines. Il existe donc une taille de maille limite maximale a ne pas dépasser sous peine
d’introduire de la diffusion numérique. En utilisant le coefficient moyen de Planck, la
taille maximale est donnée par un critére qui s’écrit : kpAxg,; < 0,1. Dans la configu-
ration présente, ce critere est toujours respecté et les mailles optiquement fines.

L'influence des maillages o, 1 et 2 a été représentée sur les Fig. 8.18 et 8.19 ot1 I'on
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F1G. 8.16 — Maillage 1 : 2 500 560 cellules, les mailles dans la zone de fluctuation de température ont la
méme taille que sur le maillage original (1 mm de coté).

F1G. 8.17 — Maillage2 : 621 167 cellules, les mailles dans la zone de fluctuation de température ont une
taille deux fois plus grande que sur le maillage original (2 mm de coté).
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trace le terme source radiatif le long de I’axe x central et sur un axe y transverse pour
x = 9 cm. Malgré quelques écarts faibles avec le maillage 2 sur I’axe central, les profils
de S, suivant 'axe transverse x = 9 cm sont en trés bon accord pour les 3 maillages.
Les pertes radiatives totales sont respectivement de 1304,35 W et de 1301,75 W sur les
maillages 1 et 2. Ce qui représente une erreur relative par rapport au maillage original
de 1,16% et de 1,36%. L'effet de la réduction de maillage sur le rayonnement est donc
trés faible.
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F1c. 8.18 — Influence des maillages o, 1 et 2 sur le terme source radiatif le long de I'axe x central avec le
modele FS-SNBcK, Ny = 15, S4 sans réflexion.

I1 donc est possible d’associer une échelle de maille au rayonnement Axg,; supé-
rieure a 'échelle de maille de la LES Axygs, elle méme supérieure au maillage DNS
Axpns (Fig. 8.20), sans pour autant diminuer la précision du calcul. Ceci est en accord
avec les résultats du chapitre 5. En filtrant la LES a une échelle Axg,; > Axrgg, I'im-
pact du filtrage reste faible. Le fait que l'impact de ce filtrage sur S, demeure faible,
apporte une validation a posteriori de 1’absence de prise en compte de la TRI a 1’échelle
de la LES. Ainsi les fluctuations de sous-maille induisent une erreur sur les pertes
radiatives totales inférieures a 1,36%, ce qui est faible devant I'erreur induite par le
modele spectral.

CONDITIONS AUX LIMITES RADIATIVES

Le dernier parametre de calcul étudié pour le rayonnement correspond a l'influence
des propriétés des parois. En rayonnement, si le milieu est mince les échanges se
font principalement avec les parois et il convient donc de les décrire correctement,
notamment en tenant compte des propriétés de paroi comme la réflexion. Dans le
solveur radiatif utilisé PRISSMA, la prise en compte de la réflexion se fait par une
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F1G. 8.19 — Influence des maillages o, 1 et 2 sur le terme source radiatif le long de I'axe y — Ly /2 pour
x =9 cm avec le modele FS-SNBcK, Ny = 15, S4 sans réflexion.

AX AX AX

| DNS | LES | Rad

| 1 1 >

Fluctuations sous mailles LES

F1c. 8.20 — Différentes échelles spatiales associées aux maillages de la DNS Axpys, de la LES Axppg
et du rayonnement Axg,q. Les fluctuations de sous-maille de la LES correspondent aux échelles non
résolues entre Axpns et AXpEs.
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méthode itérative qui permet de mettre a jour la luminance aux cellules. La réflexion
peut aussi changer sensiblement les temps de calculs.

D’un point de vue radiatif les parois sont caractérisées par leur émissivité et leur
température. L'émissivité des parois de céramique est € = 0.91 [123]. L'émissivité du
diedre est donnée pour un acier légerement oxydé a 1000 K est € = 0.4 [123]. Les
conditions aux limites correspondant a 'entrée, la sortie, le cocourant et I’atmosphere
en sortie de chambre sont supposées se comporter comme des corps noirs, c’est a dire
qu’elles absorbent tout le rayonnement incident.

Les parois sont toutes supposées isothermes pour le rayonnement a T, = 300 K, ex-
cepté le cocourant dont la température est de 1900 K. Il s’agit la d’une approximation,
idéalement la température des parois devrait étre estimée a 1'aide d’un solveur ther-
mique résolvant les transferts thermiques dans les parois. De plus le choix d’une tem-
pérature de paroi froide va surestimer le terme source radiatif en maximisant 1’écart de
température entre le gaz et les parois. Dans le couplage réalisé par la suite, I'influence
du rayonnement sera donc potentiellement plus importante a cause des parois froides.
Par ailleurs le fait de ne pas considérer le rayonnement des suies sous-estime le terme
source radiatif. C’est donc une premiere étape pour évaluer I'impact du rayonnement
sur la combustion.

Un développement particulier est nécessaire pour les parois de quartz dont I’émis-
sivité varie en fonction de la longueur d’onde, voir Fig. 8.21. L'utilisation d"un maté-
riau est liée au dispositif expérimental pour observer mais n’est jamais utilisé dans une
chambre de combustion industrielle. Le quartz, comme le verre, se comporte comme
un milieu semi-transparent pour des longueurs d’onde courtes dans le proche visible
et comme un milieu opaque dans l'infrarouge. L'émissivité du quartz sur le spectre
infrarouge a été estimée a partir des données fournies : dans [123] (basées sur les don-
nées constructeur) pour l'intervalle [0,5;4,5 um]|; du calcul de 1'émissivité basé sur
les indices complexes du milieu d’apres [132] pour [4,5;15 um| et supposée égale a
1 pour [15;68 um]|. Afin de tenir compte de I'émissivité du quartz dans les modeles
spectraux globaux, I'émissivité moyenne pondérée par la fonction de Planck pour une
température de 300 K, a été calculée sur tout le spectre. Elle vaut € = 0,879. Le fait de
considérer un corps gris équivalent a du quartz est une approximation mais elle est
obligatoire dans le cas d'un modéle spectral global.

La réflexion a été étudiée en réalisant des calculs Sy sur le maillage 2 pour dif-
férents modéles spectraux en considérant les émissivité de parois grises (méme pour
le calcul en bande étroites). Son influence est représentée sur la Fig. 8.22 le long de
I’axe central pour le modéle SNBcK. Les calculs de référence sur le maillage o avec
le modéle SNBcK pour une S4 ou une LCy; n‘ont pas été réalisés en raison de leur
cotit de calcul important qui a simplement été estimée dans le tableau 8.6. L'influence
de la réflexion sur I'émission globale pour les différents modéles spectraux a été ré-
sumée dans le tableau 8.4 ou l'écart relatif est calculé pour chaque modele spectral
par rapport au cas sans réflexion. Ce résultat montre que l'influence de la réflexion
est pratiquement constante quel que soit le modéle spectral et de I'ordre de 5% de
I’émission globale. Ces calculs démontrent aussi l'intérét de 1'utilisation de modeles
globaux pour prendre en compte la réflexion aux parois en terme de temps de calcul,
donnés dans le tableau 8.6. La réflexion a une incidence faible, comparée a l’erreur
induite par le modele spectral, en raison des émissivité de parois élevées. Toutefois,
la réflexion a une incidence majeure sur la prédiction des flux aux parois comme le
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Emissivité du quartz dans la bande [0,5;15um]
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FiG. 8.21 — Evolution de I'émissivité des parois de quartz en fonction de la longueur d’onde. Estimée a
partir des de [123](basées sur les données constructeur) dans l'intervalle [0,5;4,5 um)|, de [132] pour
[4,5;15 um)|. Au dela, [15;68um], elle est supposée égale a 1. Remerciements a Y. Lemaoult (CROMeP,
EMAC)

Modele spectral Emission globale (W) Ecart relatif
au cas sans réflexion (%)
SNBcK 1331,47 4,69
WSGG 900, 92 4,94
FS-SNBcK, N, = 15 1254, 49 4,93
FS-SNBcK, N, = 15, Tabulé 1273, 82 4,35

TaB. 8.4 — Emissions globales de la flamme pour différents modeles spectraux en tenant compte de la
réflexion et écarts relatifs par rapport aux cas sans réflexion (cf tableau 8.2).

montre la Fig. 8.23 pour la paroi de quartz en sur 'axe x en y = 2,5 cm. Le flux
est augmenté de plus d’un ordre de grandeur car si le gaz est optiquement mince de
multiples réflexions peuvent se produire.

TEMPS DE CALCUL ET SYNTHESE

L’ensemble des calculs possibles avec tous les parametres du solveur radiatif sont
résumés dans le tableau 8.6. Les temps de calcul associés sont donnés pour un calcul
paralléle sur 24 processeurs de type Intel(R) Xeon(R) CPU @ 2.66 GHz.

Dans chaque cas le temps de calcul est divisé en 2 contributions : calcul spectral et
géométrique. Le temps de calcul total tient compte de ces 2 contributions mais égale-
ment des communications, lecture et écriture de données. Le temps de calcul spectral
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SNBcK sur le maillage 2 en utilisant une quadrature Sy.

5.50e+05

5.00e+05 1 /

~
.-‘-J

~—

’F

45004051 i
4.00e+051 oS
3.50e+051
3.00e+05
2.50e+05 1 r\

2.00e+051 7 ~ \
N \

Flux a la paroi Qw (W/m2)

1 \
1.50e405 \ y.
1.00e+05- \oa /

50000.00 1

%.DD 002 004 006 008 010 012 014 016 018 020 022 024 026 028 030
Axe X a la parois y=2,5cm (m)

F1G. 8.23 — Influence de la réflexion sur le calcul des flux aux parois en y = 2,5 cm et z = 0 (paroi de
quartz), sans réflexion (trait continu) et avec réflexion (trait pointillé).



186

Chapitre 8. Méthodologie de couplage en LES

Erreur spectrale (ref. SNBcK)

WSGG 32,57
FS-SNBcK, N, =7 9,66
FS-SNBcK, N; = 10 8,65
FS-SNBcK, N, = 15 5,53

FS-SNBcK, N, = 15, Tabulé | 4,09

Erreur maillage (ref. Maillage o)
Maillage 1 1,16%
Maillage 2 1,36%

Erreur quadrature (ref. LCyq)
] Sy \ 0,50% \

Tas. 8.5 — Estimation de la précision des solutions, I'erreur majorée des pertes radiatives totales est
estimée en sommant les erreurs induites par chaque parametre (erreurs indépendante) : modele spectral,
maillage, quadrature angulaire.

correspond au calcul des coefficients d’absorption dans le milieu. Le temps spectral
est évidemment minimal pour le modele WSGG mais le modele FS-SNBcK tabulé a
également de trés bonnes performances. Le modele FS-SNBcK est plus long que le mo-
dele SNBcK (calcul spectral) en raison de I'inversion numérique de la fonction g(x) sur
tout le spectre (cf chapitre 3). Pour le temps de calcul géométrique, tous les modeles
globaux apportent une réduction significative par rapport au modele SNBcK en raison
du nombre réduit de résolutions de I'ETR (réduction de I'ordre de 371 x 5/Nj). Cette
réduction du temps de résolution de la partie géométrique est crucial car elle permet
d’utiliser un nombre de directions plus important ou de tenir compte de la réflexion.

La réduction du nombre de mailles est tres efficace également car elle permet de
diminuer le temps de calcul d"un facteur tres proche du taux de réduction du maillage.

Enfin, la réflexion multiplie le temps géométrique d'un facteur 3 — 4 (ce qui signifie

;;;;;

solution).

La colonne « Estimation », du tableau 8.6, indique si les temps de calcul sont ef-
fectivement mesurés. La précision des solutions est estimée a partir de l'erreur de
I’émission totale pour les différents parametres, résumé dans le tableau 8.5. L'erreur
totale pour un calcul est estimée a partir de la somme des erreurs induites par chaque
parameétre, par exemple l’erreur totale du calcul WSGG sur le maillage 1 avec une qua-
drature S4 est : 32,57+ 1,16 4- 0,5 = 34,23%. Les solutions qui présentent une erreur
supérieure a 10% sont considérées avoir une précision non acceptable.

Enfin pour étudier la synchronisation en temps CPU en couplage PCS (voir para-
graphe 8.3.1), le temps de calcul du solveur AVBP est donné pour 100 itérations de
combustion sur 24 processeurs équivalents. Ce temps est de 106 s avec le schéma Lax-
Wendroff et de 212 s avec le schéma TTGC. Dans le cas ou les ressources attribuées
a chaque code seraient équivalentes, le ratio du temps de calcul PRISSMA /AVBP est
évalué, derniere colonne du tableau 8.6. L'objectif étant que le cotit de la solution ra-
diative soit du méme ordre que N;; = 100 itérations de combustion avec le schéma
TTCG. Ces ratios de temps de calcul ont été triés par ordre décroissant sur la Fig. 8.24.
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TaB. 8.6 — Temps de calcul du solveur radiatif en fonction de I'ensemble des parametres pour le rayon-

nement. Les calculs de référence sont surlignés en jaune, les calculs donnant une précision acceptable
sont sur fond gris et les calculs dont la précision est insuffisante sont surlignés en rouge. Les temps de
calculs sont tous donnés pour un calcul qui utiliserait 24 processeurs de type Intel(R) Xeon(R) CPU @

2.66 GHz.
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8.8

Les calculs LES, principalement en raison de leur caractére instationnaire nécessitent
au minimum 700 000 itérations pour obtenir une solution convergée en moyenne puis
100 000 itérations pour le calcul d'une moyenne. En somme pour le calcul de 800 000
itérations sans couplage il faut environ 480 h de calcul sur 24 processeurs. On consi-
dere qu’un calcul radiatif plus long que 100 itérations de combustion n’est pas accep-
table et que les cas produisant un ratio > 1 sont a proscrire.

Si pour les solutions les plus précises, le ratio atteint une valeur maximale supé-
rieure de 1400, il tombe a 125 en utilisant une S4 sans réflexion (SNBcK, Maillage o).
Le modele FS-SNBcK tabulé, ainsi que le critere de réduction de maillage permettent
d’atteindre un ratio de 0,17 ce qui est treés performant. Le cas FS-SNBcK Tabulé, Sy
avec réflexion sur le maillage 2 est la configuration optimale en terme de précision et
de temps de calcul avec un ratio de 0, 6. Pour la suite de ce travail on va opter pour ce
choix de parameétres. L'erreur de ces parametres sur le pertes radiatives totales est esti-
mée a partir du tableau 8.5 et vaut 5,95%, ce qui est largement acceptable par rapport
a la précision d'un calcul LES.

CONCLUSION

Une configuration de flamme prémélangée turbulente a été étudiée en vue d'un calcul
couplé instationnaire combustion-rayonnement. Pour cela une stratégie de couplage
parallele a été mise en place avec un critere de fréquence de couplage toutes les N
itérations de combustion.

Pour réduire le temps de calcul mais aussi 1'utilisation mémoire du solveur radiatif
une réduction de maillage a été appliquée, en suivant un critere basé sur les fluctua-
tions de température. Par ailleurs les tests de la validité de ce critére confirment a
posteriori que les fluctuations de sous-maille a 1’échelle de la LES ont une influence
faible sur le rayonnement. Cette erreur est bien plus faible que I'erreur introduite par
le modele spectral, aussi la précision actuelle ne nécessite pas de prendre en compte
les fluctuations de sous-maille pour le rayonnement dans un calcul LES.

Enfin la prise en compte de la réflexion a été évaluée. Un résultat important est qu'il
est possible de la prendre en compte sans augmenter significativement les temps de
calcul si des modeles spectraux globaux sont utilisés. Si dans la configuration étudiée
I'impact de la réflexion reste modéré pour le terme source radiatif, il est a I'inverse
trés important pour les flux aux parois.

La comparaison systématique des différents parametres et choix de modeles radia-
tifs en terme de précision et de cotit de calcul démontre qu'un calcul radiatif en Sy,
FS-SNBcK tabulé sur le maillage 2 avec réflexion est la combinaison optimale. C’est
ce choix qui est utilisé pour le calcul couplé présenté au chapitre suivant. Le temps
de calcul radiatif est réduit d"un facteur 350 pour une erreur sur les pertes radiatives
totales inférieure a 6%. Il est alors possible d’obtenir une solution avec un temps de
calcul 0, 6 fois moindre que 100 itérations de combustion.
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F1G. 8.24 — Ratio du temps de calcul PRISSMA/AVBP pour 'ensemble des paramétres étudiés. Les

temps de calcul plus longs que la combustion ne sont pas acceptables, ratio > 1.






COUPLAGE INSTATIONNAIRE
COMBUSTION TURBULENTE -
RAYONNEMENT DANS UNE
CONFIGURATION LES
TRIDIMENSIONNELLE

Au cours des chapitres précédents, 1'interaction rayonnement-combustion turbu-
lente en LES a été étudiée dans une approche non couplé par post-traitement des
solutions de combustion.

Afin de déterminer l'influence du rayonnement sur la dynamique de la combus-
tion turbulente un couplage est réalisé sur la configuration du diedre présentée au
chapitre 8. Trés peu de travaux ont traité du couplage combustion rayonnement en
LES avec une description détaillée du rayonnement, le seul a notre connaissance est
la these de Dos Santos [123]. Dans ce travail, il s’agissait d"une étude de faisabilité en
utilisant les solveurs DOMASIUM et AVBP dans une chaine de couplage simplifiée.
Un certain nombre d’hypothése avaient été faites pour rendre ce calcul raisonnable en
temps CPU : pour le calcul fluide, schéma de discrétisation spatial du second ordre
(Lax-Wendroff), chimie & une étape, nombres de Schmidt constants (ratio de concen-
tration H,O, CO; constant) ; du point de vue radiatif, le traitement de la réflexion pour
des parois non grises n’a pas été effectué et le modele CK était utilisé avec un critere de
réduction de bande, pour ne retenir que les bandes ayant la contribution énergétique
la plus importante et enfin seule la quadrature S4 était employée.

Dans ce chapitre, le méme couplage est réalisé dans un contexte totalement justifié
en terme de choix de modeles. Ceci démontre la validité de I'approche développée
dans les chapitres précédents et autorise une analyse fine du systeme couplé.

Pour le couplage réalisé, la plage de fonctionnement du calcul couplé a été étendue.
Pour la combustion, un schéma spatial du deuxiéme ordre a été utilisé conjointement
avec une chimie a deux étape sans faire ’hypothese de nombres de Schmidt constants.
Pour le rayonnement la réflexion a été prise en compte et le modéle spectral global
utilisé s’est montré tres précis par rapport au modele SNBcK de référence.

Dans une premiére partie, le coupleur est brievement présenté ainsi que la commu-
nication des données entre les solveurs pour des maillages disjoints. Les résultats du
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9.1

9.1.1

9.1.2

calcul couplé sont ensuite confrontés aux résultats du calcul non couplé et aux don-
nées expérimentales disponibles. Considérant la solution moyenne de 1’écoulement,
I'impact de la TRI associée aux fluctuations résolues de la LES, est discuté.

INTERFACE DE COUPLAGE

Jusqu’a présent les aspects informatiques de la mise en place du couplage n’ont pas
été abordés. Dans I'optique de développer une chaine de couplage pérenne, on utilise
un logiciel dédié au couplage : PALM, présenté ci-apres.

Application PALM

Le coupleur PALM" est une couche logicielle supplémentaire aux différents solveurs
employés. Cette couche logicielle rend possible des échanges de données entre des
programmes n’ayant pas été initialement développés dans ce but. Le coupleur a pour
mission de permettre I’échange de données entre les différents composants en ap-
pliquant éventuellement des calculs intermédiaires sur les données. Initialement dé-
veloppé dans le contexte de la climatologie [133], PALM est utilisé pour coupler les
solveurs fluide AVBP et radiatif PRISSMA.

Le coupleur PALM permet ainsi de réaliser des couplages dynamiques et de gé-
rer les ressources : un composant peut mobiliser puis libérer des ressources. Deux
niveaux de parallélisme sont possibles : plusieurs composants peuvent étre exécutés
simultanément, chaque composant pouvant étre lui-méme paralléle. Dans 1'interface
graphique PréPALM, I'application PALM se présente comme différentes branches re-
présentant les différents composants du couplage. La Fig. 9.1 montre le canevas de
I'application PALM utilisé pour le couplage combustion-rayonnement. Il est composé
de trois branches : deux font appel aux solveurs PRISSMA et DOMASIUM, la derniére,
branche « Bridge » permet de traiter les données échangées.

Le couplage est réalisé sur 32 processeurs, répartis de la fagon suivante :

— 22 pour AVBP,

— 8 pour PRISSMA,

— 1 pour le Bridge (échange de données),

— 1 pour le PALM (gestion des ressources).
Le ratio du temps de calcul de PRISSMA et de AVBP pour les parametres retenus
(Maillage 2, S4, FS-SNBcK tabulé, reflexion) présenté au chapitre 8 était de 0, 6. Toute-
fois le temps de calcul radiatif total integre les lecture et écriture des données pour le
rayonnement or dans le couplage ces lectures/écritures n’interviennent pas et le ratio
est de l'ordre de 0, 36 soit ~ 22/8.

Branche « Bridge »

En plus des deux branches PRISSMA et AVBP, la branche « Bridge » a pour but de
communiquer les données entre AVBP et PRISSMA. Méme si les maillages étaient
identiques pour les deux solveurs, la décomposition en sous-domaines dans AVBP,
sur les différents processeurs, nécessite de définir une connection entre les mailles du

Thttp://www.cerfacs.fr/globc/PALM _WEB/index.html
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F1G. 9.1 — Canevas de l'application PALM pour coupler le solveur fluide AVBP au solveur radiatif

PRISSMA en échangeant les données via la branche « Bridge ».
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solveur fluide et celles solveur radiatif. Dans le cas de maillages disjoints entre les
deux solveur la méme approche est utilisée.

La communication des données n’utilise pas d’interpolation entre les 2 maillages :
les données physiques sont communiquées au point le plus proche. Pour cela 2 tables
de connectivité sont générées au début du calcul puis stockées dans un fichier. A
moins de changer de maillage ces connectivités n’ont pas de raison de changer. La ré-
duction de maillage pour le rayonnement conduit & un nombre de cellules du maillage
radiatif moins important que pour le maillage fluide. Ainsi la table de connectivité
PRISSMA — AVBP, associe chaque cellule du maillage radiatif a plusieurs cellules du
maillage fluide qui regoivent la méme valeur de terme source S,. Pour la connecti-
vité inverse, AVBP — PRISSMA, seule la cellule AVBP la plus proche d'une cellule
PRISSMA est considérée puisque les variations associées aux cellules ignorées ont une
contribution minoritaire.

L’algorithme utilisé pour la recherche de voisins est basé sur une recherche par
balayage de toutes les mailles a une distance inférieure a d,,;, en utilisant une double
boucle. Cet algorithme a un temps de calcul qui augmente comme le produit des
mailles de chaque maillage. Pour la configuration étudiée, le temps de calcul est as-
sez long, de I'ordre d’une semaine de calcul pour les 2 tables sur un noeud quadri-
processeur Power5+@1.5 GHz. Cependant ce calcul n’est réalisé qu'une seule fois par
configuration hors du calcul couplé. Il peut étre optimisée en utilisant un algorithme
de recherche adapté, de type partitionnement binaire?.

La communication des données entre AVBP et PRISSMA n’a pas d’incidence sur la
solution radiative. Dans un calcul de post-traitement, une solution AVBP a été inter-
polée sur le maillage radiatif. La méme solution a été communiquée, dans le couplage,
par le « Bridge » a PRISSMA en utilisant les plus proches voisins. Les deux solutions
sont identiques et I’approximation faite en négligeant 'interpolation n’a pas d’inci-
dence sur la solution radiative.

Par contre la communication des données inverse entre PRISSMA et AVBP, d'un
maillage plus grossier vers un maillage plus fin, induit une erreur systématique. En
effet lors de cette communication le terme source S, est sur-échantillonné sur un
maillage plus fin, ce qui induit un bruit aléatoire a haute fréquence (i.e. taille de maille
dans PRISSMA plus grande, Fig. 9.3 et 9.2 ). Pour éviter cet effet, un filtrage supplé-
mentaire est appliqué a S, lors de la communication des données :

— le terme source S,, transmis dans AVBP au centre des cellules, est distribué (« sca-

ter » en anglais) sur les noeuds de la maille,

— les valeurs aux noeuds sont alors moyennées avec les données des cellules voi-

sines,

— puis les valeurs aux noeuds sont utilisées pour recalculer une valeur au centre

des cellules (« gather » en anglais).

Les résultats sur une solution instantanée, Fig. 9.3 et 9.2, montrent un trés bon
accord entre la solution AVBP filtrée et la solution directement issue de PRISSMA. Le
filtrage réalisé, a I’échelle de la maille LES, permet d’éliminer les bruits induits sur S,
lors de la communication des données sur un maillage plus fin.

2B.S.P pour Binary Space Partitionning
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Sr dans PRISSMA

Sr dans AVBP

Sr dans AVBP avec filtrag

Terme Source radiatif Sr (W/m3)
-1.8e+06 -6.9e+05 3.9e+05 1.5e+06 2.6e+06

F16. 9.2 — Influence sur le terme source radiatif S, de la communication des données entre les deux
solveurs pour des maillages disjoints sur la coupe z = 0. En haut S, extrait de PRISSMA, au milieu S,
extrait de AVBP, en bas S, dans AVBP apres filtrage a I'échelle du maillage LES.
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F16. 9.3 — Influence sur le terme source radiatif S, de la communication des données entre les deux
solveurs pour des maillages disjoints le long de I'axe central (0,01 < x < 0,3,y =0etz =0).
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9.1.3

9.2

9.2.1

Nombre d’itérations | Schéma du solveur fluide | Modele spectral
000 000 — 150 000 Lax-Wendroff WSGG
150 000 — 240 000 Lax-Wendroff FS-SNBcK Tabulé
240 000 — 700 000 TTGC FS-SNBcK Tabulé

TaB. 9.1 — Convergence de la solution initiale pour le couplage

Déroulement du calcul

La solution initiale pour un calcul LES est construite suivant la méthode expliquée a
la section 1.4.1.

Le calcul couplé démarre d"une solution a froid a laquelle on applique la méthodo-
logie d’allumage décrite au paragraphe 1.4.1 en tenant compte des échanges radiatifs.
Une autre solution était de démarrer d’une flamme convergée sans rayonnement puis
d’appliquer le couplage. Cette solution bien que plus longue permet de s’assurer que
le calcul converge bien vers une solution ot I'influence du rayonnement est prise en
compte. En effet si I'énergie dfie au rayonnement n’est pas suffisamment important
pour perturber I'état du calcul convergé sans rayonnement, dans ce cas l'influence du
rayonnement pourrait étre sous-estimée.

Le déroulement du calcul a été résumé dans le tableau 9.1. Dans un premier temps,
le calcul est convergé en moyenne avec un schéma de premier ordre et un modele
spectral grossier WSGG. Ensuite le modele spectral est remplacé par le modele FS-
SNBcK tabulé. Puis le schéma numérique est remplacé par le schéma d’ordre plus
élevé TTGC. Pour tout le calcul, la chimie a deux étapes présentée au paragraphe 8.2.2
est employée. Le rayonnement est résolu sur 24 directions en tenant compte de la
réflexion aux parois conformément aux résultats du chapitre 8.

A partir de la solution convergée apres les 700 000 (89,28 ms) itérations les gran-
deurs statistiques peuvent étre collectées. Les moyennes sont calculées sur 100 000
itérations soit environ 14,15 ms. En tenant compte de la vitesse moyenne de 'écoule-
ment de 5 m.s~ !, de la longueur de la chambre de 40 cm et du pas de temps minimum
At ~ 2 us, une période du systeme correspond a environ 40 000 itérations.

IMPACT DU RAYONNEMENT SUR LA COMBUSTION TURBULENTE

Comparaison aux données expérimentales

Un calcul de combustion se valide par comparaison aux grandeurs moyennes expéri-
mentales. Pour la configuration étudiée, seule la variable de progres c a été mesurée
expérimentalement. La moyenne temporelle de la variable de progrés et sa variance
sont définies comme :

_(T)—To
R T (9.1)
Trms

C
rms T, — To

ou Tp et Ty sont respectivement la température des gaz frais et des gaz bralés. La
variable ¢, correspond a une température réduite (c = 0 dans les gaz frais et c = 1 dans
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les gaz briilés). La comparaison du calcul de combustion, avec ou sans rayonnement,
aux données expérimentales permet de valider les niveaux de température du calcul
de combustion.

Les données expérimentales de la configuration du diédre ont été mesurées par
Knikker et al. [125, 126]. Elles ont été réalisées par une technique de fluorescence in-
duite par LASER3 sur le radical OH pour le plan central du braleur (Fig 8.3). La
variable de progres adimensionnelle c est extraite d’images binarisées en supposant
un front de flamme infiniment mince.

La moyenne de Favre de la variable de progres ¢, est calculée et filtrée a 1'aide
d’un filtre Gaussien pour étre comparée aux résultats expérimentaux (les travaux de
Veynante et al. détaillent la comparaison de mesures expérimentales et de calculs LES
[12]). La taille de filtre appliquée correspond a 1’épaisseur du front de flamme résolu en
LES : A = F§) (F est I'épaississement du modele de flamme épaissie et 6?, 'épaisseur
de flamme laminaire). Les moyennes d’ensemble sont calculées a partir de 200 images
donnant la moyenne temporelle de la variable de progres (c) et sa variance (Crpms) =

(c?) — <E}2 Les mesures sont faites pour les axes transverses y pour x = 7 cm,
x =9 cmet x =11 cm, voir Fig 9.4.

F1G. 9.4 — Mesures faites sur des axes transverses y pour x =7 cm, x =9 cm et x = 11 cm.

Les Fig. 9.5 a 9.7 donnent les profils de la variable de progres c pour les axes
x=7cm,x =9 cmetx =11 cm pour les mesures expérimentales et les simulations
avec et sans rayonnement. De méme les Fig. 9.8 a 9.10 donnent les profils sur les axes
de la variance de la variable de progres cyys.

Les résultats montrent que les simulations de combustion, avec et sans rayonne-
ment, sont en bon accord avec les mesures expérimentales. Les valeurs de (c), prédites
par le calcul, montrent des écarts plus importants prés des bords mais non significatifs
pour l'objectif de ce travail. L'impact du rayonnement, sur les valeurs moyennes de c,
est assez faible sauf au centre de la configuration ou la valeur de (c) est réduite. Au

3PLIF pour Planar LASER Induced Fluorescence
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centre de la configuration le gaz chaud rayonne sur les parois et le diedre, comme les
parois sont froides, les pertes radiatives sont importantes. Les profils de ¢;;s tenant
compte du rayonnement sont sensiblement plus proches des valeurs expérimentales,
sur les axes x = 9 cm et x = 11 cm. La confrontation aux valeurs expérimentales donne
des résultats satisfaisants pour les simulations réalisées. Cela permet de poursuivre
I’analyse en comparant les différences des simulations avec et sans rayonnement.
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0,000
-0,02500 -0,01500 -0,00500 0,00500 0,01500 0,02500

F1G. 9.5 — Profils de la variable de progres le long de 'axe y pour x = 7 cm; pointillés longs :données
expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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F1G. 9.6 — Profils de la variable de progres le long de I'axe y pour x = 9 cm ; pointillés longs : données
expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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F1G. 9.7 — Profils de la variable de progres le long de 'axe y pour x = 11 cm ; pointillés longs : données
expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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-0,02500 -0,01500 -0,00500 0,00500 0,01500 0,02500

F1G. 9.8 — Profils de variance de la variable de progreés le long de I'axe y pour x = 7 cm; pointillés
longs : données expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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F1G. 9.9 — Profils de variance de la variable de progres le long de I'axe y pour x = 9 cm; pointillés
longs : données expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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F1G. 9.10 — Profils de variance de la variable de progres le long de I'axe y pour x = 11 cm ; pointillés
longs : données expérimentales, trait continu : calcul non couplé, pointillés courts : calcul couplé.
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Comparaisons des grandeurs moyennes entre les simulations avec et sans
rayonnement

Les simulations, avec et sans rayonnement, sont comparées sur les valeurs moyennes
et les variances de différentes grandeurs. Les champs de la grandeur considérée sont
comparés qualitativement dans le plan z = 0. Des profils sont ensuite extraits le long
de I’axe x central (y = 0 et z = 0) et d"un axe y transverse pour x = 9 cm et z = 0 pour
une comparaison plus quantitative.

Le couplage combustion-rayonnement sera étudié par son impact énergétique, dy-
namique et chimique.

Impact sur I’énergétique

Dans la configuration étudiée, la puissance totale dégagée par la flamme est de
70 597 W, les pertes radiatives totales représentent 1 443,5 W soit 2% de l’énergie
de la flamme. La Fig. 9.11 donne les profils du taux de dégagement de chaleur moyen
(HR) et du terme source radiatif moyen (S,) sur ’axe x = 9 cm. Globalement, le terme
source radiatif est inférieur de deux ordres de grandeur inférieur au dégagement de
chaleur. Le rayonnement devient supérieur au dégagement de chaleur dans la zone
centrale et aux bords ot le dégagement de chaleur est faible : le taux de dégagement
de chaleur chute dans les gaz briilés alors que le terme source radiatif est maximal car
la température est élevée.

La Fig. 9.12 donne le champ moyen de S, dans le plan z = 0 dans la simulation
couplée. Les pertes radiatives sont maximales au centre de la configuration ou le gaz
chaud perd de I'énergie par rayonnement vers les parois froides.

Les champs de dégagement de chaleur sur la Fig. 9.13 sont peu affectés par le
rayonnement. Sur la Fig. 9.14, Le taux de dégagement de chaleur est localement dimi-
nué de l'ordre de 10%. Toutefois le dégagement de chaleur total est assez peu affecté
par le rayonnement : sans rayonnement il est de 69 239 W et de 70 597 W avec rayon-
nement, soit un écart d’environ 2%.

Les Fig. 9.16 a 9.21 montrent l'influence du rayonnement sur la température. Elle
est plus forte au centre de la configuration, ot les pertes radiatives sont les plus im-
portantes, la ol le terme source radiatif dépasse le dégagement de chaleur. La valeur
moyenne de la température le long de ’axe central de la configuration baisse d’environ
110 K. Cependant, rappelons que les pertes radiatives dans ce calcul couplé sont sur-
estimées en raison de la température de paroi froide utilisée pour les conditions aux
limites radiatives. La Fig 9.18 montre que la baisse de la température est la plus im-
portante vers x ~ 2 cm : dans cette zone les pertes radiatives sont les plus importantes
car le gaz chaud rayonne vers le diédre (également froid) en plus des parois.

L'influence des températures de paroi sur les pertes radiatives des gaz chauds est
également dépendante de I'épaisseur optique du gaz les séparant. La quantification de
I'épaisseur optique (x,I) dépend de la fréquence et il n’est pas évident de déterminer
si le gaz chaud et les parois se « voient » ou si le rayonnement est absorbé entre les
deux. Sur la Fig. 9.15, le coefficient moyen de Planck a été calculé a partir des valeurs
moyennes (kp((T), (X;)) sur la coupe z = 0. Il semble toutefois que 1’épaisseur optique
globale de la configuration reste mince : kp qx X Lyax ~ 1,5 % 0,3 = 0,45.
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FIG. 9.11 — Terme sources en W /m3 : dégagement de chaleur (trait continu) et du terme source radiatif
(trait pointillé) sur I'axe x = 0,11 m. La valeur absolue du terme source radiatif a été représentée
pour utiliser une échelle logarithmique en ordonnée. Le terme source est négatif au milieu du profil
(refroidissement des gaz chauds).
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F1G. 9.12 — Champ du terme source radiatif S, pour le calcul couplé.
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SENE Couplage

Couplage

F16. 9.13 — Champ du taux de dégagement de chaleur sur le plan z = 0 pour les simulations avec et
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FiG. 9.14 -
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Profils de taux de dégagement de chaleur le long de l'axe y = 2 cm, z = 0 pour les

simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Kp(<T>,<X_i>)
0.00 0.367 0733
i il

F1G. 9.15 — Coefficient moyen de Planck calculé a partir des valeurs moyennes de température et de
concentration du calcul couplé dans le plan z = 0.

On voit sur les Fig. 9.19 et 9.21 que la variance de température est augmentée de
25 K (60%) sur l’axe central et de 60 K (15%) sur 'axe x = 9 cm. Dans le calcul couplé
cette augmentation est due aux écarts de température plus importants du fait de la
température moyenne plus faible au centre.

Le couplage rayonnement-combustion se fait par 1’équation de 1'énergie en modi-
fiant les températures ce qui va avoir une influence importante sur la chimie de la
combustion particuliérement pour les espéces minoritaires.
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F1G. 9.16 — Champ de température moyenne dans le plan z = 0 pour les simulations avec et sans
rayonnement.

Sans Couplage

Couplage

T rms
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F16. 9.17 — Champ de variance de température dans le plan z = O pour les simulations avec et sans
rayonnement.
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F1G. 9.18 — Profils de la température moyenne le long de I'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm pour les
simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.19 — Profils de variance de température le long de I'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm pour les
simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G6. 9.20 — Profils de la température moyenne le long de 'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm pour les
simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G6. 9.21 — Profils de variance de température le long de I'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm pour les
simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Impact sur la dynamique

Le couplage entre le rayonnement et la dynamique se fait de fagon indirecte car le
rayonnement n’intervient pas dans 1’équation de la quantité de mouvement. Le pre-
mier mécanisme de couplage se fait par I'équation d’état des gaz parfaits : il peut
y avoir un effet de dilatation des gaz chauds dont la température baisse. Le second
mécanisme fait intervenir la viscosité des gaz qui diminue avec la température.

Dans la configuration étudiée, la stabilisation de la flamme est assurée par la zone
de recirculation située en aval de 1’accroche flamme. Les Fig. 9.22 a 9.27 montrent
I'influence du rayonnement sur le champ de vitesse. Les champs de la vitesse moyenne
et de sa variance sont trés proches et quantitativement I'impact du rayonnement sur la
vitesse est tres faible. Aussi le rayonnement n’induit pas de modification significative
dans la stabilisation de la flamme et la zone de recirculation conserve la méme taille.
L’influence du rayonnement sur les variances de vitesse est plus sensible et est plus
prononcée en sortie de la chambre sur 'axe central, ou elle baisse de 15%. La baisse

de la variance de vitesse sur 'axe x = 9 cm est plus faible et ne dépasse pas 5%.
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Sans Couplage

Couplage
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F16. 9.22 — Champ de la norme du vecteur vitesse moyenne dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.
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F16. 9.23 — Champ de variance de la norme du vecteur vitesse dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.
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F1G. 9.24 — Profils de la norme moyenne de la vitesse le long de 'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm pour
les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.25 — Profils de variance de la norme moyenne de la vitesse le long de I'axe x pour y = 0 cm,
z = 0 cm pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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— Profils de la norme moyenne de la vitesse le long de I'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm pour

les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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— Profils de variance de la norme moyenne de la vitesse le long de I'axe y pour x = 9 cm,
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Impact sur la dynamique instationnaire

L’influence du rayonnement sur la dynamique instationnaire ouvre a nouveau la ques-
tion de l'interaction rayonnement-turbulence. Peu de travaux ont été réalisés sur l'in-
fluence du rayonnement sur la turbulence, on peut citer les travaux de Simonin ef al.
[134] dans des applications atmosphériques ot il a montré que le rayonnement avait
un role dissipatif important et du méme ordre que la dissipation par conduction. Ce-
pendant ce travail est réalisé dans la cadre de tailles caractéristiques beaucoup plus
importantes que les applications de combustion.

L’analyse du paragraphe précédent a montré que le rayonnement avait une in-
fluence plus importante sur les variances que sur les moyennes des grandeurs. Ceci
suggere que le rayonnement peut modifier la dynamique instationnaire de la flamme.
La Fig. 9.28 montre que sur des champs instationnaires de température la flamme pour
laquelle le rayonnement est considéré présente plus de fluctuations dans le cas avec
rayonnement.

temperature
780.1 1299. 1817 2336.
| N -

F1G. 9.28 — Champ de température instantanée dans le plan z = 0 pour les simulations avec et sans
rayonnement.

La densité spectrale de puissance de la vitesse u a été représentée sur les Fig. 9.30
a 9.33 pour 4 points de la flamme, donnés sur la Fig. 9.29 dont les coordonnées sont :

-1:x=1cmy=15cm,z=0;

-2:x=15cm,y=15cm;

-3:x=15cm,y=—-2,5cm,z=0;

- 4:x=10cm,y = —1,5cm, z = 0.

La prise en compte du compte du rayonnement peut modifier les pics de fréquence
et faire apparaitre des pic supplémentaires comme pour les points 2 et 3. Pour les
points 1 et 2, 'amplitude de la densité spectrale est diminuée. Ces résultats montrent
que le rayonnement peut avoir un impact sur les instabilités de combustion. Cependant
la configuration est assez stable et donc les effets du rayonnement sur les instabilités
plutdt limités.
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F1G. 9.29 — Positions des points sonde dans la configuration pour mesures les densités spectrale de
puissance en vitesse u.
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F1G. 9.30 — Densité spectrale de puissance de la vitesse u en x =1 cm, y = 1,5 cm, z = 0 pour les
simulations avec et sans rayonnement.



214 Chapitre 9. Couplage combustion-rayonnement
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---- Avec rayonnement
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F1G. 9.31 — Densité spectrale de puissance de la vitesse u en x = 1,5 cm, y = 1,5 cm, z = 0 pour les
simulations avec et sans rayonnement.
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F1G. 9.32 — Densité spectrale de puissance de la vitesse u en x =15 cm, y = —2,5 cm, z = 0 pour les

simulations avec et sans rayonnement.
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Densite spectrale de puissance en vitesse u
x=0.15, y=-0.015, z=0.0

—— Sans rayonnement
---- Avec rayonnement

15

Densite spectrale de puissance de vitesse u

Frequence (Hz)

F1G. 9.33 — Densité spectrale de puissance de la vitesse u en x = 10 cm, y = —1,5 cm, z = 0 pour les
simulations avec et sans rayonnement.
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Sans rayonnement | Avec rayonnement Ecart relatif
(Yn,0) 5,35.10~2 5,29.102 —1,28%
(Yco,) 9,25.102 9,22.1072 —0,28%
(Yco) 4,93.1073 4,17.1073 —18,21%

TaB. 9.2 — Fractions massiques moyennes dans la chambre avec et sans rayonnement.

Impact sur la chimie

Les Fig. 9.34 a 9.39 montrent l'influence du rayonnement sur la fraction massique de
H>O. Sur l'axe central la fraction massique de H,O est diminuée de l'ordre de 5%
par le rayonnement. L'influence sur la variance, comme pour la température, est plus
importante. La variance sur la fraction massique de H>O est diminuée de 'ordre de
60% par le rayonnement sur I’axe central. Sur I'axe x = 9 c¢m la variance est diminuée
d’environ 10%.

L'effet du rayonnement sur la fraction massique de CO; est montré sur les Fig. 9.40
a 9.45. Il est de I'ordre de 2% au centre de la configuration. Sur la variance de fraction
massique il est important et atteint 100% sur I’axe central.

Enfin il est intéressant de voir 1'impact du rayonnement sur une espece minori-
taire comme le CO (Fig. 9.46 a 9.51). Les champs de fraction massique de CO sont
significativement modifiés par rapport aux fractions massiques de H,O et CO, qui
restaient qualitativement tres proches. Quantitativement, 1’effet du rayonnement dimi-
nue la fraction massique de CO de presque 40% sur 1’axe central et de 25% sur l'axe
x = 9 cm. L'impact sur la variance est tres important sur 1’axe central, le rayonnement
induit un écart jusqu’a 175% par rapport au cas non couplé, sur 'axe x = 9 cm 1’écart
est de 40%.

Les fractions massiques moyenne intégrées sur la chambre (voir tableau 9.2) sont
assez peu modifiées pour CO, et HyO : -0,28% pour CO; et -1,28% pour HO, ce qui
n’est pas significatif. Par contre, la fraction massique moyenne de CO est diminuée de
18,21% par le rayonnement.

Afin d’analyser les modifications des fractions massiques de produit, les taux de
réactions nets moyens ont été représentés sur la Fig. 9.52 pour l'axe x = 9cm. Le
taux de réaction net de la réaction 1 est peu affecté et celui de la réaction 2 diminue
d’environ 10%.
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Sans Couplage

Couplage

Y_H20
0.00 0.0288 0.0576 0.0864 0.115
| I8 -

F1G. 9.34 — Champ de la fraction massique de HyO moyenne dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.

Sans Couplage

Couplage

Y _H2O _rms
0.00 0.0103 0.0206 0.0309 0.0412
E s

F16. 9.35 — Champ de variance de la fraction massique de HyO dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.



218 Chapitre 9. Couplage combustion-rayonnement

0.090

0.088

0.088

0.084

0.082

YH20

0.080

0.078

0.078

00 0.02 004 0.06  0.08 0.10 012 014 016 018 0.20 022 024 026 028 0.30
Axe central x (m)

F1G. 9.36 — Profils de fraction massique de HyO moyenne le long de I'axe x pour y = 0cm, z = 0 cm
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.37 — Profils de variance de HyO le long de I'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm pour les simulations
avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Axe y pour x=9¢m (m)

F1G. 9.38 — Profils de fraction massique de HyO moyenne le long de 'axe y pour x =9 cm, z = 0 cm
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.39 — Profils de variance de HyO le long de I'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm pour les simulations
avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Y_CO2
0.00 0.0441 0.0883
|

F1G. 9.40 — Champ de la fraction massique de CO, moyenne dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.

Sans Couplage

Couplage

F1G. 9.41 — Champ de variance de la fraction massique de COy dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.
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F1G. 9.42 — Profils de fraction massique de COy moyenne le long de I'axe x pour y = 0cm, z = 0 cm
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.43 — Profils de variance de CO; le long de I'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm pour les simulations
avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.44 — Profils de fraction massique de COy moyenne le long de 'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.45 — Profils de variance de COy le long de I'axe y pour x =9 cm, z = 0 cm pour les simulations
avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Sans Couplage

Couplage

Y CO
0.00 0.0106 0.0212 0.0318 0.0424
| I i

F1G. 9.46 — Champ de la fraction massique de CO moyenne dans le plan z = O pour les simulations avec
et sans rayonnement.

Sans Couplage

Couplage

Y CO_rms
0.00 0.00520 0.0104 0.0156 0.0208
| O .

F16. 9.47 — Champ de variance de la fraction massique de CO dans le plan z = 0 pour les simulations
avec et sans rayonnement.
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Profils de fraction massique de CO moyenne le long de I'axe x pour y = 0 cm, z = 0 cm

pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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Profils de variance de CO le long de I'axe x pour y = 0 ¢cm, z = 0 cm pour les simulations

avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.50 — Profils de fraction massique de CO moyenne le long de I'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm
pour les simulations avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.51 — Profils de variance de CO le long de I'axe y pour x = 9 cm, z = 0 cm pour les simulations
avec (trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).
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F1G. 9.52 — Taux de réaction nets pour les 2 réactions chimiques considérées pour les simulations avec
(trait pointillé) et sans rayonnement (trait continu).

INTERACTION DU RAYONNEMENT ET DE LA COMBUSTION TURBU-
LENTE

Il est possible d’évaluer a nouveau la TRI a partir des fluctuations résolues par la LES,
dans le méme contexte que les études présentées au chapitre 4. En effet, méme si une
partie des fluctuations turbulentes est filtrée, la partie résolue des fluctuations permet
une analyse de la TRI comme le suggere Coelho dans [4]. De plus les chapitres 5, 6 et 7
ont montré que le filtrage, tout comme le modele de combustion (donc les fluctuations
de sous-maille) avaient un impact faible sur le rayonnement. Aussi pour le modele de
combustion utilisé et les tailles de filtres étudiées, les fluctuations résolues par la LES
sont suffisantes pour étudier la TRI

En détaillant le terme source radiatif moyen pour faire apparaitre toutes les corré-
lations, on a (voir chapitre 4) :

(S1(T, X0)) = dosp(T), (X)) (T)* Ry (Rps 4 Ry)) = [ (1,Go) + (RG)) v (9:2)

ol Ry,, Rys et Ry, désignent les corrélations du terme d’émission, respectivement :
"autocorrélation du coefficient d’absorption, I’autocorrélation en température et la cor-
rélation croisée température-absorption. (G, ) désigne la corrélation du terme d’ab-
sorption.

La LES a été utilisée seulement récemment pour étudier le probléme de la TRI,
[135]. Dans ce travail les champs de LES moyens ont permit d’évaluer I'impact de la
TRI sur 4 points sonde dans 1’axe central d"une flamme swirlée. L'impact des fluctua-
tions de sous-maille sur le rayonnement a été supposé négligeable sans étude préa-



9.3. Interaction du rayonnement et de la combustion turbulente

227

lable. Ce paragraphe a pour objectif d’analyser qualitativement I'impact de la TRI di
aux fluctuations résolues sur la configuration étudiée.

Pour cela, la moyenne temporelle du terme source radiatif, (S,(T, X;)) est comparée
au terme source radiatif a partir des valeurs moyennes, S,((T), (X;)) (Fig. 9.53). Quali-
tativement la prise en compte des fluctuations turbulentes, résolues en LES, rendent le
champ de terme source radiatif plus diffus mais son niveau est localement diminué ou
augmenté. Les Fig. 9.54 et 9.55 montrent que localement la turbulence peut diminuer
le terme source radiatif de plus de 12% (axe central) ou I’augmenter significativement,
de plus de 135% proche des parois sur l'axe y pour x = 9 cm.

Radiation_source _ferm_Sr
-2.3e+05 3.5e+05  9.3e+05 1.5e+06 2.1e+06
I

F1G. 9.53 — Comparaison de (S,(T, X;)), en haut, et de S,((T), (X;)), en bas, suivant la coupe z = 0.

L’augmentation de I’émission est due aux fluctuations de températures. La Fig. 9.56
représente l'intensité des fluctuations de température, Ls(T) = Typs/ (T). Il apparait
que de fortes fluctations de température sont localisées dans les zones ou le terme
source est augmenté. Ceci suggere une contribution de I'autocorrélation en tempéra-
ture, Rps.

La diminution du terme source radiatif dans la zone centrale peut étre due soit a
Ryp soit a (x|, G,) (voir chapitre 4 et 5). L'intensité des fluctuations montre que seules
les fluctuation de CO sont localisées dans la zone ot le terme source radiatif est di-
minué par la turbulence. Dans la corrélation Ry, seul le terme en dxp/dT peut étre
négatif mais il est multiplié par la variance de température (voir Eq. 5.1 et 5.2) qui
est nulle dans la zone centrale. Ainsi Ry, ne peut pas étre mis en cause pour expli-
quer la diminution de S, et il est plus probable qu’elle soit due a la corrélation entre
luminance incidente et coefficient d’absorption, (x,G,). Ceci suggere que, au regard
des fluctuations temporelles, I'hypothese des tourbillons optiquement fin (OTFA, voir
chapitres 4 et 5) ne soit pas applicable pour une modélisation des corrélations de type
RANS. Le coefficient moyen de Planck donné sur la Fig. 9.15 et la taille de la confi-
guration L ~ 0,3 m donnent une épaisseur optique maximale de 1’ordre de 0,45, ce
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F1G. 9.54 — Comparaison de (S,(T, X;)) (trait pointillée), et de S,((T),(X;)) (trait continu) le long de
I'axe x central.
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F1G. 9.55 — Comparaison de (S, (T, X;)) (trait pointillé), et de S,((T),(X;)) (trait continu) le long de
I'axe y pour x =9 cm.
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qui est supérieure aux épaisseurs optiques préconisées par Kabashnikov et Krebs (cf.
paragraphe 4.2.2).

I_rms(T)
21.3 42.5 63.8
W s

F1G. 9.56 — Intensité des fluctuations de température, Iys(T) = Tyms/ T.

|_rms(H20)

25.0 50.0 75.0
| I -

F1G. 9.57 — Intensité des fluctuations de fraction massique de Hp 0, Iyus(H20) = XH,0,rms/ XH,0-

L'émission totale moyenne de la flamme est de 1280,76 W en tenant compte de la
TRI ((S/(T, X;))) et de 1196,64 W sans la TRI (S,((T), (X;))). Cela représente un écart
de 6,54% ce qui est assez faible comparé a 1’erreur majorée induite par les modeles
utilisés pour le rayonnement (5,95%, cf. chapitre 8).
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| rms(C0O2)
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F1G. 9.58 — Intensité des fluctuations de fraction massique de CO2, I;us(CO2) = Xco,rms/ Xco,-

| rms(CQO)
250 50.0 75.0
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F1G. 9.59 — Intensité des fluctuations de fraction massique de CO, Lms(CO) = Xco rms/ Xco-
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CONCLUSION

Un couplage instationnaire combustion turbulente-rayonnement en LES a été réalisé
sur une flamme de laboratoire. Ce calcul montre la faisabilité et la fonctionnalité d'un
tel couplage sur une configuration complexe. Le colt en temps de calcul de ce cou-
plage est acceptable grace a I'optimisation du solveur radiatif.

La comparaison avec les valeurs expérimentales montre un bon accord sur la valeur
moyenne de la variable de progrés pour les cas couplé et non couplé. L'accord sur
le variance de la variable de progres est sensiblement meilleur pour le calcul avec
rayonnement.

L’analyse des grandeurs moyennes confirme que le couplage entre la dynamique
moyenne de I'écoulement et le rayonnement est faible et que la vitesse est peu modi-
fiée par le rayonnement. L'influence sur la température est plus importante avec des
différences de température maximale de I'ordre de 110 K. La chimie de la combustion
en est modifiée, particulierement pour la production de CO qui diminue de pres de
20%. Ce résultat démontre la nécessité de prendre en compte le rayonnement pour
prédire les émission de polluants (NOy, suies, ...).

L'utilisation de la LES est également un outil supplémentaire pour étudier 1'in-
teraction rayonnement-turbulence. Les fluctuations résolues par la LES permettent de
reconstruire toutes les corrélations de la TRI dans le contexte RANS. Les hypotheses
de type OTFA peuvent étre validées pour une configuration spécifique a partir d'un
couplage combustion turbulente-rayonnement en LES.

Enfin le couplage combustion-rayonnement permet d’envisager le calcul LES de la
production de suies pour lesquelles le couplage avec le rayonnement est fort. Il reste
cependant une limitation forte due a l'incertitude qui pese sur les températures de
parois. Il faut donc s’orienter vers un couplage a 3 codes pour tenir comptes des trans-
ferts thermiques dans les parois et calculer correctement les températures de parois.






CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES

L’ensemble du travail de cette thése a pour finalité la prise en compte du rayon-
nement dans les simulations aux grandes échelles (SGE) de briileurs industriels. Cette
problématique a soulevé des questions a la fois fondamentales et pratiques.

Sur le plan fondamental, I'impact de la modélisation SGE de la turbulence et de
la combustion sur le rayonnement, théoriquement non nul, a été quantifié. En effet,
I'opération de filtrage appliquée aux équations du fluide génere des fluctuations de
sous-maille dont I'effet sur la partie filtrée est représenté par des modéles adaptés, dits
"de sous-maille". Si de nombreuses études dans le cadre de calculs moyennés (type
RANS) ont montré un impact significatif des fluctuations turbulentes sur le terme
source radiatif, il est montré dans ce travail que les fluctuations de sous-maille en SGE
n’ont qu’un impact limité sur le rayonnement.

De méme, le modele de combustion turbulente utilisé dans ce travail, le modele
de flamme épaissie, ne modifie pas significativemet les flux radiatifs dans la flamme
malgré une épaisseur optique théoriquement plus grande. Les profils de terme source
radiatif sont épaissis comme la flamme mais les valeurs extrémales changent peu et la
faible épaisseur optique ne modifie pas le bilan radiatif. Une étude paramétrique en
fonction de l'épaisseur optique montre que ce résultat est valable jusqu’a des épais-

seurs optiques importantes, de 'ordre de xp = 10 m~ 1.

Ainsi le calcul du terme source radiatif en SGE ne nécessite pas de modele sous-
maille et peut étre couplé directement a 1’écoulement turbulent réactif filtré.

Sur le plan pratique le couplage du rayonnement avec un calcul instationnaire
LES posait un défi en terme de temps de calcul, le calcul d'un champ radiatif étant
beaucoup plus cofiteux que le calcul d"un pas de temps pour le fluide.

Pour réduire ce temps de calcul, une premiere étape a été d’'implanter un nouveau
modeéle spectral global par tabulation. Ce modele s’est avéré trés précis pour les appli-
cations de combustion visées, tout en réduisant significativement le temps de calcul.

Conjointement a cet effort sur le temps de calcul spectral, une méthodologie opti-
male de couplage combustion-rayonnement a été élaborée. Tout d’abord, un critere de
fréquence de couplage a permis de réduire le nombre de calculs radiatifs en ne met-
tant a jour le terme source radiatif que toute les Nj;; ~ 100 itérations du solveur fluide.
Ensuite, une réduction de maillage pour le calcul radiatif a été appliquée, partant du
constat que de nombreuses zones du domaine sont quasi-homogeénes en température.
Une étude sur 3 niveaux de résolution a permis de démontrer la pertinence d"une telle
approche. L'utilisation d"une résolution plus grossiére que pour le calcul fluide sans
altération de la précision confirme a posteriori que I'impact du filtrage, a 'échelle de la
maille LES, est faible.

En combinant le critere de fréquence de couplage, le modele global tabulé et la
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réduction de maillage, le temps de calcul du rayonnement a été réduit d’un facteur
~ 350. Ce temps de calcul, moins important que le temps de calcul de la combustion
turbulente, rend le couplage instationnaire accessible.

Un calcul couplé a donc été mis en oeuvre sur une configuration de flamme tur-
bulente de laboratoire. Cette configuration est un premier pas vers une configuration
complexe et démontre la faisabilité d"un calcul couplé et précis sur une flamme réelle.

L'influence directe du rayonnement sur la structure de flamme est modérée, mais
suffisamment importante pour modifier certains aspects instationnaires et la cinétique
chimique des polluants. Un point faible de cette simulation est le comportement ther-
mique des parois, traitées comme des parois isothermes froides. Ce point constitue
une des premieres améliorations a apporter et sera traité dans un avenir proche, no-
tamment grace aux travaux de J. Amaya [26, 76].

Notre travail de these a donc abouti au développement et a la validation d"un ou-
til de calcul couplé combustion turbulente-rayonnement, respectant les contraintes du
calcul haute performance donc permettant des calculs précis en configuration com-
plexe dans des temps de restitution acceptables. Un tel outil va s’avérer précieux pour
les calculs de thermique, de production de suies et de polluants, d’allumage et d’ex-
tinction ou encore d’interaction avec les parois.

En plus de ces nouveaux champs d’investigation qui ouvrent de larges perspec-
tives, un certain nombre de perspectives d’amélioration peuvent étre envisagées a la
suite de ce travail.

En plus des modeles globaux et des optimisations utilisées dans le solveur ra-
diatif pour réduire le temps de calcul, un parallélisme par sous-domaines doit étre
développé pour le rayonnement. Cela permettra d’envisager sereinement de résoudre
des géométries industrielles avec des maillages de plusieurs dizaines de millions de
mailles. Une piste pour développer cet aspect a été discutée, qui consiste a appliquer
la méthode de résolution sur différents sous-domaines de facon itérative pour conver-
ger vers la solution finale en communiquant la luminance aux bornes des sous- do-
maines a chaque itération. Cette solution ne sera intéressante que pour un nombre de
sous-domaines suffisant grand et supérieur au nombre d’itérations nécessaires pour
converger vers la solution finale. Cette solution pourrait aussi permettre d’éviter la
réduction de maillage entre le rayonnement et la combustion.

D’autre part, la méthode employée dans ce travail pour résoudre le rayonnement
est basée sur les DOM. Cependant, les DOM restent une méthode approchée pour la-
quelle il est indispensable de s’assurer de la convergence en quadrature angulaire. Par
ailleurs les DOM resteront toujours limitées pour prendre en compte le phénomene
de diffusion qui peut étre importante dans des écoulements multiphasiques avec pré-
sence de gouttes ou de suies de grande taille. Pour ces raisons il est important de
développer des aujourd’hui un solveur radiatif basé sur la méthode de Monte Carlo.
Dans un premier temps des solutions Monte Carlo permettrons une évaluation de
I'erreur de la solution par rapport a un calcul DOM en post-traitement. A terme, les
calculs Monte Carlo permettront un gain en précision avec une prise en compte de la
diffusion et éventuellement des calculs de sensibilité. Cependant les cofits de calculs
tres importants rendent difficile d’envisager un couplage instationnaire avec un calcul
Monte Carlo dans un avenir proche.

Enfin, et comme précisé plus haut, le calcul couplé a été réalisé en supposant des
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parois froides. Cette hypothese forte a pour conséquence d’augmenter les pertes ra-
diatives. La seule solution pour lever cette hypothese est de calculer la température de
la paroi en résolvant les transferts thermiques dans les parois. Il faut pour cela réaliser
un couplage a 3 codes : combustion/rayonnement/thermique.
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Annexe






TABULATION DU MODELE FS-SNBcK

Le modele global FS-SNBcK a montré de bons résultats en terme de précision
comparé au modele SNBcK. Le temps de calcul ce modele se situe environ a mi-
chemin entre celui du modele SNBcK et du modéle WSGG. La différence de temps de
calcul par rapport au modele WSGG provient essentiellement du calcul des coefficients
d’absorption. Ces coefficients vont étre tabulés afin d’atteindre un temps de calcul
comparable au modele WSGG.

Le développement d’une version tabulée du modele FS-SNBcK se fait en deux
étapes. La premiére est la construction dune table des coefficients d’absorption en
fonction de chaque parametre. La dépendance de la fonction a tabuler a tous les para-
metres est étudiée en détails pour choisir correctement les intervalles de la table. Dans
une deuxieéme étape, pour l'utilisation de la table, les valeurs tabulées sont interpolées
sur des parametres d’entrée quelconques.

TABULATION

Le coefficient d’absorption est fonction de cinq variables : température, pression,
concentration de H,O, CO; et CO. Pour tabuler les coefficients en fonction de chaque
parametre, la dimension de la table est d’ordre 5. En 1’absence d’onde de choc dans
les applications visées, la pression peut étre considérée constante. La table est donc
construite pour une pression donnée.

Les coefficients doivent étre tabulés en fonction des quatre parametres restants avec
des pas de tabulation appropriés. L’'ensemble des N, valeurs de « est stocké pour un
ensemble de valeurs T;, Xp,0,i, Xco,x €t Xco,- Les parametres sont tous a pas constant
dans la table : AT, AXp,0, AXco, et AXco. Le nombre de valeurs stockées dans la table
dépend de l'intervalle de variation de chaque parametre, il vaut :

(
Noal = Ng X =37 %] AX,

1

Tmax - Tmin) 3 (Xi,mux - Xi,min) (A 1)
=1

ou les especes i = 1,2, 3 sont respectivement H,O, CO; et CO.

Les intervalles des parametres sont :
- [300;2900K] pour la température T,
- [0;1] pour chaque fraction molaire X;.

Cependant les fractions molaires maximales sont souvent inférieures a 1,
Ximax S 0,3. Si la fraction molaire X; .y, utilisée pour construire la table, est
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A1

A2

adaptée a la configuration, le nombre de valeurs tabulées peut étre considérablement
réduit et par conséquent la taille de la table également.

Enfin une bonne détermination des pas de tabulation est importante afin de ne pas
trop dégrader les résultats obtenus en utilisant des coefficients d’absorption tabulés.
Les pas utilisés ne peuvent pas étre infiniment fins pour une raison de stockage. Aussi
une bonne connaissance de la variation de x avec les parametres T et X; permet de
choisir convenablement les pas AT et AX; de la table.

Dépendance de « avec un seul parametre

Pour déterminer le comportement de x avec chaque parametre, il faut déterminer
des cas représentatifs pour les applications de combustion visées. Dans un premier
temps chaque parametre est étudié individuellement sur I’ensemble de son intervalle
en fixant les autres parametres a une valeur nulle.

Cing points de quadrature ont été utilisés dans cette étude. La valeur de N, doit
étre spécifiée a la construction de la table et déterminée en fonction de 1’accord entre
une solution FS-SNBcK et SNBcK. Les graphiques suivants représentent la valeur «s
en fonction de chacun des parametres, le dernier point de quadrature donne la valeur
avec I'amplitude la plus importante.

Température

La variation de x5 a été représentée sur la Fig. A.1 pour un mélange de 20% d’H,O,
10% de CO; et 5% de CO avec un pas AT = 1K. La dépendance de x avec la tempéra-
ture est de nature polynomiale, mais les coefficients sont fonctions de la composition
du mélange. Aussi pour une flamme turbulente, la courbe de x en fonction de la tem-
pérature n’a pas de forme spécifique.

Sur la Fig. A.1 le bruit observé a basse température est di a la tabulation des pro-
priétés SNB tous les 100K. La cumulée g(x) par bande est pondérée par la luminance
de Planck, fonction continue. A plus haute température 1'effet de la fonction de Planck
devient dominant et lisse les fluctuations liées a la tabulation des propriétés SNB.

Fractions molaires

La variation de x5 en fonction de la fraction massique de chaque espéce a été représen-
tée sur les Fig. A.2,A.3 et A.4 a trois températures données (500, 1500 et 2500K). Pour
chaque espéce, la variation de x5 est quasiment linéaire.

Dépendance de « avec deux parameétres

Pour compléter I'analyse du comportement de x5 des représentations en fonction de
deux parametres ont été utilisées. Dans 'espace a quatre dimensions formé par les
parametres, certaines régions ne sont pas représentatives de situations de combustion.
Les gaz absorbants sont présents dans les gaz briilés, a haute température pour les
flammes de prémélange.
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F1G. A.1 — Variation de x5 avec la température avec un pas AT = 1K pour : un mélange de 20% de
H0, 10% de CO; et 5% de CO, une composition mono espece de 10% de H,O, CO, puis CO.
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F1G. A.2 — Variation de ks avec la fraction molaire de HyO pour T = 500, 1500 et 2500K.
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F1G. A.4 — Variation de s avec la fraction molaire de CO pour T = 500, 1500 et 2500K.
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Dans les régions d’intérét de 1’espace des parameétres, certains parametres peuvent
étre corrélés. Dans le calcul des parametres SNB pour le modele SNBcK, dans le calcul
des v;, les parametres sont corrélés. Il faut donc s’assurer qu’en fonction de deux para-
metres, la fonction x5 ne subit pas de brusques variations causées par des corrélations.
Par ailleurs, il est possible d’évaluer le poids relatif de chaque parametre pour rendre
l'interpolation de la table plus précise.

Température et fraction molaire

Les Fig. A.5, A.6 et A.7 donnent la dépendance de x5 en fonction de la température et
de la fraction molaire dans des cas avec une seule espece.

180
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2
10 1120
o 10t 4100
180
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20

1000
o 0
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F1G. A.5 — Dépendance de x5 (échelle log) en fonction de la température et la fraction molaire de HyO.

Les plans x5(T, X;) montrent une faible corrélation entre les variables T et X; pour
chaque espece. Sur la Fig. A.1, la courbe de x5(T) est bruitée a basse température par
la tabulation des propriétés SNB. Cependant I'impact de cet effet est limité car les gaz
frais n’absorbent pas et les gaz br{ilés absorbants sont en faible concentration a basse
température.

Fractions molaires
Les Fig. A.8 et A.g9 donnent la dépendance a deux fractions molaires d’espéces pour

une température de 1500K. Par ailleurs les concentrations sont liées par :

N, especes

Y Xi=1 (A.2)
i=1
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F1G. A.6 — Dépendance de x5 (échelle log) en fonction de la température et la fraction molaire de COx.
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F1G. A.7 — Dépendance de x5 (échelle log) en fonction de la température et la fraction molaire de CO.
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Dans les cas balayés lors de la construction de la table, une partie concerne des
cas non physiques avec une somme des fractions molaires supérieure a 1. Dans ce
cas le coefficient tabulé a été imposé a o pour optimiser le temps de construction de
la table (i.e. la partie supérieure de la diagonale est nulle dans les Fig. A.8 et A.9).
La technique employée n’est pas optimisée en mémoire car une grande partie de la
matrice est creuse. Cependant pour les cas étudiés la taille de la table conserve une
taille acceptable (<100Mo).
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F16. A.8 — Dépendance de x5 aux fractions molaires de Hy et CO».

La dépendance de x5 entre HyO et CO, est 1égerement corrélée, tandis que la dé-
pendance entre H,O et CO est presque complétement décorrelée. Les Fig. A.8 et A9
montrent également que la participation de CO, et H,O a l’absorption est du méme
ordre, alors que celle du CO est beaucoup plus faible.

Pas des parametres T et X;

Pour déterminer les pas AT et AX; de la table une estimation de l’erreur par une
interpolation linéaire a été menée. L'erreur est calculée comme :

L) i+ 20y 72 - (i + §) "
B K(i—l—%) 3

Tant que I’erreur est supérieure a 1% le pas A, est divisé par deux. Un critéere d’arrét
a AT = 1K a été imposé pour la température.
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F1G. A.g9 — Dépendance de x5 aux fractions molaires de Hy et CO.

Le calcul du pas minimum de température en fonction de la température est donné
sur la Fig. A.10 pour le mélange 20% H,0O, 10% CO,, 5% CO. Un pas de température
de 10 K semble bien adapté bien que certains points soient en dessous de cette valeur.
Les points ot1 le pas de T doit étre réduit nécessitent un AT ~ 1K ce qui ne semble pas
justifié a cause de la tabulation des propriétés SNB (voir A.1). La méme étude pour
des compositions différentes donne le méme type de résultats. Les compositions ot le
plus de points sont en dessous du seuil AT = 10K sont celles contenant uniquement
H,O.

Les pas de concentration minimum sont donnés pour chaque espece sur les
Fig. A.11, A.12 et A.13 pour des températures de 500, 1500 et 2500K. Si un pas de
0,5 suffit pour CO, un pas plus faible doit étre utilisé pour H,O et CO; en fonction
de la température. Plus la température est basse plus le pas pour ces especes doit étre
réduit. Cependant ces produits de la réaction sont en général présents a plus haute
température. En utilisant les minima des pas trouvés aux différentes températures, les
valeurs suivantes semble pouvoir étre retenues : AYy,0 ~ 1 — 5%, AYco, ~ 10 —20%
et AYCO ~ 50%.

La détermination des pas de la table doit étre faite au cas par cas en comparaison
avec une solution FS-SNBcK non tabulée pour validation. Le modéle non tabulé doit
étre lui méme validé par une solution SNBcK pour s’assurer que le nombre de points
de quadrature utilisé est suffisant.



A.1. Tabulation

10

o | |
V

AT
min

10" !

-1
10 . . . . .
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Temperature
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F1G. A.12 — Pas de concentration minimum pour chaque espéce a une température de 1500K.
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INTERPOLATION

Apres la construction de la table, les coefficients d’absorption pour des valeurs quel-
conques T et X; doivent étre déterminés lors du calcul radiatif. Pour cela les valeurs
tabulées sont interpolées par une interpolation linéaire. L'espace des parametres étant
de dimension quatre, il y a seize sommets voisins j dans un hypercube autour du point
P(T, X;). La valeur interpolée est calculée comme :

16 dk
(T, X;) = Z Ed (A-4)

ol1 d; est la distance entre le point P(T, X;) et le point j et vaut :

3
d] = wr4/ (T - T])Z + ZwXM/ (X — Xi,j)z (A.5)
i=1

Avec wr et wx, qui sont des poids pour tenir compte de I'importance relative de chaque
parameétre. Pour la version tabulée utilisée dans ce travail ces poids sont égaux a :

wrt = 1
W _ AT (A.6)
X TOAX;

IIs pourront étre ajustés pour améliorer l'interpolation si la précision n’est pas suffi-
sante a partir des données de la section A.1.2.
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Titre MODELISATION DU RAYONNEMENT DANS LA SIMULATION AUX GRANDES ECHELLES
DE LA COMBUSTION TURBULENTE

Résumé La simulation de la combustion turbulente connait un nouvel essor avec
l'introduction de la Simulation aux Grandes Echelles (SGE) qui permet de prédire
I’évolution instationnaire de I’écoulement réactif turbulent. Dans ce contexte la prise
en compte du rayonnement souleve des questions d’ordre a la fois fondamental et
pratique. En effet les processus physiques du rayonnement et de la combustion sont
de nature radicalement différente : la combustion est controlée par des échanges lo-
caux sur une durée finie, alors que le rayonnement est instantané et fait intervenir
des échanges a distance. En premier lieu il convient de s’interroger sur 1'impact de
la modélisation SGE de la combustion turbulente sur le rayonnement. Cette question
est traitée dans le cadre plus général de I'interaction rayonnement-turbulence. A par-
tir d’études théoriques et numériques, il est montré que cette interaction est faible
et qu'une solution SGE peut étre directement utilisée pour un calcul radiatif, sans
modélisation supplémentaire. Il s’agit ensuite de mettre en place de fagon pratique
le couplage instationnaire rayonnement-combustion turbulente. Un point clé est la ré-
duction du temps de calcul pour le rayonnement, et diverses stratégies sont proposées.
En particulier un nouveau modéle spectral est introduit, utilisant une technique de ta-
bulation et garantissant un niveau de précision suffisant. Le temps de calcul radiatif
a ainsi été réduit de deux ordres de grandeur, permettant la réalisation dun calcul
couplé sur une configuration de flamme prémélangée turbulente.

Mots-clés Combustion turbulente, Simulations aux Grandes Echelles, Transfert radiatif, Mo-
déles spectraux globaux, Ordonnées discretes, Couplage, Interaction Rayonnement-Turbulence

Title RADIATION MODELLING IN LARGE EDDY SIMULATION OF TURBULENT COMBUSTION

Abstract Simulation of turbulent combustion has gained high potential with the
Large Eddy Simulation (LES) approach, allowing to predict unsteady turbulent reac-
tive flows. In this context, taking into account radiation rises new fundamental and
practical questions. Indeed the physics involved in radiation and in combustion are
completely different : combustion is controlled by local exchanges and finite times
whereas radiation is instantaneous and is based on non-local exchanges. In a first step,
the impact of LES modelling of turbulent combustion on radiation is regarded. This
question is treated in the more general frame of the turbulence-radiation interaction.
From theoretical and numerical studies, it is shown that this interaction is weak in
the LES context so that LES solutions can be directly coupled to radiative calculations,
without further modelling. Then the unsteady coupling of radiation and turbulent
combustion is realised. A key point is the reduction of calculation time of radiation,
and several strategies are proposed. In particular a new global spectral model is in-
troduced, using a tabulation technique and ensuring a sufficient level of accuracy. The
radiative time calculation is finally decreased by two orders of magnitude, enabling
the realization of a coupled calculation of a turbulent premixed flame.

Keywords Turbulent combustion, Large Eddy Simulation, Radiative transfer, Global spec-
tral models, Discrete ordinate, Coupling, Turbulence-Radiation Interaction
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