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ABSTRACT

Numerical modeling is crucial for understanding turbulent diffusion flames, particularly
in complex chemical systems like hydrogen/air mixtures. This research focuses on analyzing
these flames using the URANS approach and the probability density function technique.
Additionally, the study examines how injection conditions affect the structural behavior of such

flames.

Understanding the unpredictable behavior of these flames is essential for increasing
energy efficiency and reducing harmful pollutant emissions. The interaction between chemistry
and turbulence can be simulated using the PDF model for combustion modeling. Meanwhile,
the URANS approach can capture the spatial and temporal variability of turbulent flows. This
research combines these two methods to gain a better understanding of the mixing and
combustion of hydrogen/air involved in turbulent diffusion flames.

The results of this study will contribute to the development of energy systems that are
both environmentally friendly and highly efficient. By enhancing our understanding of the
behavior of turbulent combustion in Hz/Air reaction mixtures, we can create more sustainable

and efficient energy sources.

KEYWORDS

Hydrogen, Turbulence, CFD, URANS, Flame, Diffusion, PDF, Combustion.
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RESUME

La compréhension des flammes de diffusion turbulentes nécessite l'utilisation de la
modé¢lisation numérique, en particulier pour les systémes chimiques complexes tels que les
mélanges air/hydrogene. L'analyse des flammes de diffusion a l'aide du modeéle URANS et de
techniques de fonction de densité de probabilité est 1'objectif principal de cette recherche.
L’effet des conditions d’injection sur le comportement de la structure de telles flammes est
aussi étudié.

La plus grande réactivit¢ de 1'hydrogéne est ce qui donne aux feux de diffusion
air/hydrogene leurs caractéristiques distinctives. Pour accroitre l'efficacité énergétique et
réduire les émissions polluantes nocives, il est essentiel de comprendre le comportement
erratique de ces entités.

Il est possible de simuler l'interaction entre la chimie et la turbulence en utilisant
I'approche PDF, tandis que le modele URANS peut capturer la variabilité spatiale et temporelle
des flux turbulents. Cette recherche vise a combiner de nombreuses méthodes afin d'offrir une
connaissance approfondie des principes sous-jacents impliqués dans la combustion des
flammes par diffusion air/hydrogene.

Les résultats de cette étude contribueront a la création de systémes énergétiques a la fois
respectueux de l'environnement et trés efficaces en améliorant notre connaissance des
événements de combustion turbulente dans les mélanges réactionnels.

Le développement de modeles sophistiqués comme URANS et PDF a fait de la
simulation numérique un outil crucial dans 1'étude des flammes turbulentes diffuses. Cette

méthode permet d'éclairer les problémes urgents du secteur de 1'énergie d'aujourd'hui.

MOTS CLES

Hydrogéne, Turbulence, CFD, URANS, Flamme, Diffusion, PDF, Combustion.
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INTRODUCTION GENERALE

Dans le nouveau concept du mixte énergétique, la combustion reste un mécanisme clé de
conversion de 1’énergie, présentant une robustesse technologique significative pour les
prochaines décennies. Sa flexibilit¢ se manifeste dans des secteurs essentiels de la
transformation énergétique, tels que la production thermique (chaudiéres domestiques et
industrielles), la génération d’électricité (centrales thermiques, turbines a gaz) et les systémes
de propulsion (motorisation automobile, aéronautique). La recherche scientifique sur les
phénomenes de combustion représente un enjeu majeur, en visant a mieux comprendre les
mécanismes physico-chimiques impliqués et a optimiser les applications industrielles par
lI'innovation technologique. L’optimisation des systemes de combustion exige une approche
méthodologique multidisciplinaire, axée sur le développement des techniques de simulation
avancées, ’analyse des mécanismes fondamentaux, et la modélisation des structures de
flamme. L’objectif final est de parvenir a des modes de combustion plus efficaces,
¢conomiquement rentables et écologiquement durables

L'utilisation de codes numériques dans la dynamique des fluides pour modéliser les
phénomenes de combustion s'est répandue dans la communauté scientifique et dans 1'industrie.
Cette approche permet aux chercheurs et aux ingénieurs d'optimiser les paramétres
opérationnels des systémes de combustion et d'améliorer la conception de nouveaux
équipements industriels. Les deux principaux parametres visés par cette approche sont
I'amélioration de I'efficacité énergétique et la réduction des émissions polluantes.

Il est important de souligner que les expériences de combustion comportent des limites
et des contraintes liées a des aspects techniques et de sécurité. Leur réalisation nécessite de
faire partie d'une communauté scientifique spécialisée, équipée des ressources et des
infrastructures adéquates. Cependant, avec 1'émergence de nouvelles technologies, comme les
ordinateurs a haute performance, de nouvelles opportunités s'offrent pour les simulations
numériques. Ces technologies permettent aux chercheurs de modéliser et simuler les
phénomeénes de combustion de maniere plus réaliste, en prenant en compte les interactions

complexes entre les facteurs principaux influengant ce processus.

Les difficultés liées a la turbulence telles que la fermeture du tenseur de Reynolds et des
termes de transport, s'ajoutent aux difficultés liées a la réaction chimique qui résident
principalement dans la fermeture des termes sources relatifs a la combustion. Dans un
¢coulement réactif turbulent, les réactions chimiques et la turbulence s'interagissent fortement.
Bien que, le dégagement de la chaleur modifie les structures turbulentes en accélérant
I'écoulement et en changeant la viscosité. D'autre part, la turbulence peut modifie la structure
de flamme et le taux de réaction.

Les simulations numériques utilisées pour modéliser les processus de combustion
turbulente varient en fonction des besoins spécifiques et des ressources de calcul disponibles
(DNS, LES, RANS, URANS, etc.). Le DNS et la LES, bien qu'elles offrent une description
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plus précise aux descriptions des écoulements, mais, elles sont trés coliteuses en termes de
temps de calcul, principalement a cause de la complexité du comportement des écoulements
¢tudiés pres des parois. Ces méthodes sont donc difficiles a appliquer dans des situations
industrielles a grande échelle.

Une alternative couramment utilisée pour les simulations d'écoulements industriels est
I'approche RANS instationnaire (URANS), qui représente un compromis entre les différentes
méthodes de simulation. En moyenne, les solutions URANS, qui intégrent les variations
temporelles, sont plus réalistes que celles obtenues par la méthode RANS classique. Des études
ont montré que les simulations URANS peuvent capturer efficacement des structures
cohérentes a grande échelle dans divers types d'écoulements. Cette approche est donc
largement utilisée dans l'industrie, car elle permet de simuler des conditions de fonctionnement

plus proches de la réalité.

L'approche URANS se base sur la résolution des grandeurs physiques des processus de
combustion turbulente moyennées dans le temps, tout en prenant en compte les effets
instationnaires. Pour ce faire, elle utilise des modéeles de fermeture permettant de résoudre les
équations de conservation formulées en termes moyens. Parmi les modeles de fermeture
utilisés, c’est le modele SST-k-w. Ce modele est largement adopté dans les codes de simulation
numérique (CFD) modernes, car il offre de bonnes performances pour une large gamme de

problémes d'écoulements turbulents, notamment ceux rencontrés dans les systémes industriels.

Les processus de combustion peuvent générer deux types principaux de flammes : les
flammes prémélangées et les flammes non-prémélangées, aussi appelées flammes de diffusion.
Ces derniéres sont utilisées dans un grand nombre d'applications industrielles et domestiques,
notamment dans les foyers, les centrales électriques, les transports, ainsi que dans les fours
industriels. Ces flammes présentent un avantage en termes de sécurité par rapport aux flammes
prémélangées, car le combustible et le comburant sont introduits séparément dans le brileur.
Cette approche permet de réduire les risques d'explosion ou de retour de flamme, notamment
dans des environnements ou le controle des mélanges gazeuses est plus complexe.

Dans les flammes de diffusion turbulente, I'interaction entre les processus chimiques et
la turbulence constitue un défi scientifique majeur dans la caractérisation des flammes de
diffusion. La technique de la Fonction de Densit¢ de Probabilit¢ Présumée (PDF) émerge
comme une solution prometteuse qui permet de lier la chimie et la turbulence. Tout en
maintenant une efficacité numérique acceptable, ce qui la rend particuliérement adaptée aux
modé¢lisations industrielles a grande échelle qui nécessite une approche rigoureuse et
économique en ressources de calcul.

Le choix de 1'hydrogene s'impose comme une solution énergétique stratégique, motivé
par la nécessité de revoir les modeles énergétiques carbonés responsables du réchauffement
climatique. Dans le cadre de cette étude, 1'hydrogene a été retenu comme vecteur principal
d'investigation scientifique. Cette technologie offre une alternative révolutionnaire, ou les
processus de production et de combustion génerent uniquement de la vapeur d'eau,
transformant radicalement le schéma traditionnel d'émission de gaz a effet de serre. Sa valeur
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réside dans sa capacité a proposer un vecteur énergétique propre qui maximise l'efficacité
technique tout en minimisant l'impact environnemental.

Toutefois, il est essentiel de se rappeler que 1'hydrogene n'est pas une source d'énergie
primaire et qu'il doit étre produit par d'autres moyens. Cette caractéristique fait de I'hydrogene
un choix exemplaire pour les solutions énergétiques de I'ére post-pétrole.

Cette these vise principalement a explorer trois axes :

1-, mener une analyse détaillée et a moindre colt de la structure d'une flamme de
diffusion turbulente d'hydrogéne (H>/Air), afin d'approfondir notre compréhension du mélange
et de la combustion hydrogene/air. Cela est réalisé en utilisant le mod¢le de Fonction de Densité
de Probabilité Présumée (PDF) couplé a un modele de turbulence RANS (RNG-k-¢ ou SST-k-
).

2-, 1'¢tude se concentre sur l'examen des effets des conditions d'injection sur le
comportement et la structure des flammes de diffusion turbulentes.

3- une comparaison des résultats obtenus avec des études expérimentales existantes pour
évaluer l'efficacit¢é du modéle utilis¢é (PDF présumée/SST-k-w) dans la prédiction de la
combustion d'hydrogene dans une flamme de diffusion turbulente.

La présente thése est structurée en cinq chapitres, qui couvrent les différents aspects de
la combustion et des écoulements réactifs turbulents. Aprés une introduction générale, le
chapitre 1 est consacré aux généralités sur la combustion et les flammes. Le chapitre 2 se
concentre aux variables caractéristiques de la combustion. Le chapitre 3 présente les équations
gouvernantes pour les écoulements réactifs. Il explore également quelques notions sur la
modélisation de combustion non-prémélangé et les principales stratégies de modélisation de la
turbulence RANS pour capturer les mouvements chaotiques. Le chapitre 4 se penche sur la
modélisation numérique pour les écoulements. Dont, on a donné une synthése sur la méthode
des volumes finis et ses schémas les plus utilisés, en outre, en mettant particulierement I'accent
sur les algorithmes de couplage pression-vitesse et les méthodes de relaxation dont ils jouent

un réle trés important en matiere de convergence et de la stabilité du calcul.

Dans le dernier chapitre de cette these, le chapitre 5, la discussion est menée sur les
principaux résultats obtenus a I'aide des approches de modélisation RANS (Reynolds-Averaged
Navier-Stokes) et URANS (Unsteady Reynolds-Averaged Navier-Stokes). Les résultats
numériques sont comparés aux résultats expérimentaux afin d'évaluer la précision des modeles
utilisés. Des analyses détaillées sont effectuées pour examiner la concordance entre les
prédictions numériques et les mesures expérimentales, en mettant en évidence les similitudes
et les différences. La comparaison entre les résultats numériques et expérimentaux permet
d'évaluer la validité et la performance des modeles de simulation utilisés. Les conclusions tirées
de cette comparaison fournissent des informations précieuses sur les capacités des modéles de
turbulence RANS et URANS a reproduire les phénomeénes observés dans les flammes et les
écoulements turbulents de nature réactif. Des recommandations sont formulées pour guider les
futurs travaux de recherche, en mettant l'accent sur les aspects qui nécessitent des améliorations
ou une exploration plus approfondie.
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Chapitre 1: Généralités sur la combustion et les flammes

1.1 Introduction

La combustion fait partie intégrante de la vie humaine depuis I'Antiquité, car elle convertit
1'énergie chimique stockée dans les combustibles en formes utiles telles que I'énergie thermique,
mécanique et électrique. De nos jours, il est incroyable de vivre sans énergie externe, car les
gens utilisent de nombreux appareils pour leur confort qui sont dépendants a cette énergie.
Cependant, l'utilisation habituelle des systeémes de combustion a entrainé des crises énergétiques
et une pollution de I'environnement issue principalement des combustibles fossiles.[1] Donc, 11
est important de développer des dispositifs de combustion plus efficaces pour réduire la
pollution environnementale. En outre, il est possible de remplacer les combustibles fossiles par
des combustibles tels que 1'hydrogene et la biomasse, ce qui pourrait rendre les systeémes de
combustion plus efficaces, et plus bénéfiques d'un point de vue écologique. [2]

1.1.1 Chronologie de la combustion

La compréhension de la combustion a évolué au fil du temps. Les Grecs de I'Antiquité
interprétaient la combustion en termes de doctrines philosophiques, selon lesquelles un certain
"principe inflammable" était contenu dans tous les corps combustibles et s'échappait lorsque le
corps était brilé pour réagir avec l'air. Au XVII® siccle, la théorie du phlogiston a permis de
généraliser ce concept. Cependant, ce n'est qu'a la fin du XVIII® siecle que le chimiste francais
Antoine-Laurent Lavoisier a proposé une approximation plus précise de la nature réelle de la
combustion : il a découvert que les produits brilés du soufre ou du phosphore pesaient plus
lourd que les substances d'origine et a postulé que 1'augmentation de poids était due a leur
combinaison avec l'air. Lavoisier a fond¢ sa théorie sur des principes scientifiques importants

tels que la loi de conservation de la matiére.[3]

Au fil du temps, la science de la combustion est considérablement progressée, grace aux
recherches et aux études expérimentales de nombreux scientifiques. La théorie de la détonation,
proposée par Sydney Chapman et Emile Jouguet au début du 20° siécle est I'une des premiéres
contributions a ce domaine. Cette théorie a permis de mieux comprendre la dynamique de la
détonation, un phénomene qu’il s’agit d’une réaction chimique qui se propage rapidement dans
un environnement enflammé. En outre, c’est la théorie qui conduit au développement des

technologies de propulsion et les moteurs a réaction.[4][5]

En 1945, Frank et Kamenetskii ont développé la théorie de 1'auto-combustion en régime
permanent, qui a permis de comprendre comment les réactions de combustion peuvent se
produire spontanément en introduisant le concept d'énergie d'activation, qui joue un rdle crucial

dans la compréhension de la vitesse de réaction chimique.[6]
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Par la suite, dans les années 1950, William Burke et E.J.R. Schumann ont inventé la
théorie de la combustion qui a contribué¢ de maniére significative a la compréhension de l'impact
de la vitesse des réactions chimiques sur la propagation des flammes. Cette théorie, souvent
appelée approximation de la chimie rapide. Cette derniére a joué un réle indispensable dans le
développement des modeles de combustion, en particulier les flammes de diffusion.[4][7]

1.2 Généralités sur la combustion

1.2.1 Définition

La combustion est une réaction chimique d'oxydation exothermique. Lors de celle-ci, une
certaine quantité de chaleur est libérée.[8] Le dégagement de chaleur qui peut étre accompagné
d’émission de lumieére. Dans une réaction chimique, il y a un échange d'atomes entre les
molécules en réaction due aux collisions des atomes de ces molécules. Le nombre d'atomes
avant et aprés la réaction reste le méme ce qui vérifie la loi de Lavoisier. Une réaction de
combustion implique une espece combustible et une espece oxydante ayant des caracteéres
distincts. Ces especes peuvent étre composés des atomes tels que C, H, O, N, etc. [4][9]

Les combustibles couramment utilisés contiennent en leurs majorité des atomes de C et
de H, et sont appelées hydrocarbures. Les especes oxydantes couramment utilisées contiennent
des atomes de O et de N.

Le combustible et I'oxydant sont appelés réactifs. A la suite du processus d'oxydation, un
ensemble d'autres especes, appelées produits sont formés et qui sont accompagnés par une
certaine quantit¢é de chaleur qui est €galement dégagée.[10] La figure (1-1) donne une
illustration pour un schéma de principe de fonctionnement du phénomene de la combustion.[11]

Pour déclencher la combustion, plusieurs facteurs peuvent étre pris en compte, tels que la
température, la pression et I'humidité de I'air ou du comburant ainsi que la nature du combustible
utilisés. La température d'inflammation, qui est la température minimale nécessaire pour que le
combustible s'enflamme, est un élément crucial dans ce processus. On distingue plusieurs types
de combustion entre autres on trouve :

1.  Combustion complete : C'est un processus de combustion dans lequel tous les
combustibles sont briilés de manicre a produire uniquement de la chaleur, de I'eau (H20) et du
dioxyde de carbone (CO>).

2. Combustion incompléte : C'est un processus de combustion dans lequel le
combustible n'est pas enticrement brillé, ce qui peut entrainer la production de gaz nocifs tels
que le monoxyde de carbone (CO).

3. Combustion lente : C'est un processus de combustion qui se déroule a une vitesse
relativement faible et qui peut étre utilisé pour chauffer une pi¢ce de maniére contrdlée.

4. Combustion rapide : C'est un processus de combustion qui se déroule a une vitesse
relativement élevée et qui peut étre a I'origine d'incendies ou d'explosions.

5. Combustion spontanée : C'est un processus de combustion qui se déclenche sans
aucune source d'ignition apparente. Cela peut se produire lorsque certains matériaux sont
exposés a une haute température ou a une atmosphere riche en oxygene.
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Figure 1-1: Schéma de principe pour phénomene de combustion
1.2.2 Les combustibles

Dans le domaine des processus thermochimiques, les combustibles représentent une
ressource fondamentale de production d’énergie. 1l s'agit des substances qui, en vertu de leur
composition chimique, ont la capacité de libérer de 1'énergie suite des réactions exothermiques,
le plus souvent par combustion [6]. Les carburants d’aujourd'hui les plus utilisés sont des
hydrocarbures dont la formule moléculaire générique est CxHy[4].

Les combustibles peuvent étre classés de plusieurs maniéres. Du point de vue de l'appareil
de combustion, les aspects critiques d'un combustible sont la facon dont il est introduit dans
'appareil de combustion et la fagon dont il est briilé. Sur cette base, 1'ingénierie de la combustion
classe les combustibles principalement en tant que combustibles gazeux, liquides ou solides [9].

1.2.3 Combustion Steechiométrique

Le mot stoechiométrie est dérivé du mot grec « stoicheion », qui signifie ¢lément. La
plupart des combustions pratiques se produisent lorsque des combustibles fossiles ou leurs
dérivés sont briilés avec un agent oxydant (l'air). La plupart de ces combustibles ne contiennent
que les ¢léments suivants : carbone, hydrogeéne, oxygene, azote et soufre. L'objectif de la
steechiométrie est de déterminer exactement la quantité d'air a utiliser pour oxyder
complétement le combustible. Un mélange correct en termes de steechiométrie carburant-air est
défini comme un mélange qui donne des produits exacts : dioxyde de carbone, vapeur d'eau,
azote et dioxyde de soufre, qui ne contiennent pas d'oxygéne en exces dans le cas d'une
combustion complete. La figure 1-2 montre un systéme de combustion avec combustion
complete du méthane avec l'air, pour former du dioxyde de carbone, de I'azote et de I’eau [9].
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Figure 1-2: Combustion théorique du méthane avec de I'air[12]

La combustion steechiométrique est utilisée comme référence pour évaluer 'efficacité des
systtmes de combustion réels, car elle offre un rendement énergétique théorique maximal.
Cependant, il est rare que les conditions réelles de combustion soient proches de la
steechiométrie, c'est pourquoi on parle souvent de combustion incompléte ou non
steechiométrique [4].

Ainsi, une relation steechiométrique équilibrée entre le méthane en tant que combustible
et l'air en tant qu'oxydant ou comburant, dans I'hypothese d'une combustion compléte, peut Etre
exprimée par I'équation suivante :

CH4+2(02+;—?N2j—>c02+2H20+2;—?N2 (1-1)

Cette équation décrit la scission des liens entre les atomes (ou ¢léments) formant les
molécules de méthane et d'oxygene, et leur réarrangement pour construire les molécules de
CO2 et H2O. Les coefficients de 1'équation (1-1) sont déterminés a partir des proportions

steechiométriques des réactifs sans aucun exces de combustible ni d'oxydant [4].

Les équations chimiques peuvent également €tre écrites en termes de masses participant
a la réaction, étant donné¢ qu’une mole de n'importe quelle substance contient une masse
quantitativement égale a sa masse moléculaire relative :

(16kg)CH , +(64kg)0, +(210.6kg) N, — (44kg)CO, + (36kg)H,0+(210.6kg)N, (1-2)

Dans un cas général, 1'équation 1-1 peut étre rédigée de la manicre suivante :
CH, +2[ n+ ™[0, 2N, |5 nco, + "m0+ 2 na™ |N, +AH, (1-3)
4 21 2 21 4

AHc : représente 1’enthalpie de combustion.

1.2.3.1 Rapport steechiométrique air/combustible AFRn,

Le rapport stecechiométrique air/combustible est la proportion idéale d'air et du carburant
nécessaire pour que ce dernier soit complétement brulé. Ou encore, c’est la quantité d’air
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minimale requise pour une quantité donnée d’un combustible [4]. Le rapport air/combustible
est défini par 1’équation suivante :

137.84(n+’2j
AFR, = (1-4)

12n+m

1.2.3.2 Pouvoirs calorifiques :

Le pouvoir calorifique des combustibles est un indicateur clé de la performance
énergétique d'un combustible. Il est défini comme la quantité d'énergie thermique produite par
la combustion compléte pour un kilogramme d'un combustible dont les produits sont rapportés
a la température de référence standard 298K [13]. Il est généralement exprimé en kJ/kg ou
MJ/m3. Lorsque I'eau se condense pendant le processus de combustion, une quantité de chaleur
supplémentaire sous forme de chaleur latente est récupérée. Par conséquent, la chaleur globale
émise est le total cumulé de la chaleur provenant a la fois de la combustion et de la condensation.
Cette chaleur totale est appelée pouvoir calorifique supérieur du combustible (PCS). En
définissant le pouvoir calorifique inferieur (PCI) dans le cas ou la quantit¢ de chaleur de
condensation de 1’eau est négligée ou non récupérée [10].

En outre, d’aprés V. Arbuzov|14] la quantité de chaleur dégagée par unité de masse Q est
le pouvoir calorifique inferieur du combustible. Dont, il est défini par 1’équation (1-5) :

PCI=0=Cp,-(T-T,) (1-5)
Avec ; Cp,, est la capacité thermique du mélange (air-combustible).

Selon les définitions des pouvoir calorifiques dans [10] et [15], 1a relation entre le pouvoir
calorifique supérieur (PCS) et le pouvoir calorifique inférieur (PCI) peut étre exprimée par
I'équation suivante :

My,0
PCS =PCI+| —22 |.L, (1-6)
mfuel

Ou My o est la masse d'eau dans les produits, ,,,  est la masse de combustible et L, est

la chaleur latente de vaporisation de l'eau a 25°C, qui est de 2440 kJ/kg d'eau. La masse d'eau
inclut 'humidité dans le combustible ainsi que 1'eau formée a partir de I'hydrogeéne dans le
combustible [16].

1.2.4 Combustion non steechiométrique (réelle)

La combustion réelle (non steechiométrique) décrit le processus de combustion qui se
produit dans les systemes réels, tels que les moteurs, les chaudiéres et les générateurs
électriques. Les conditions réelles de combustion peuvent varier en raison de nombreux facteurs
tels que la température, la pression, la vitesse d'écoulement, les propriétés physiques et
chimiques des réactifs.

Les conditions réelles peuvent étre différentes des conditions théoriques de combustion
steechiométrique. La combustion réelle est souvent incompléte, c'est pourquoi elle est moins
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efficace en termes de rendement énergétique par rapport a la combustion steechiométrique
théorique. [16][10] la combustion réelle est généralement caractérisée par les facteurs qui sont
définit ci-apres.

a) Mélanges non steechiométriques :

Les mélanges non steechiométriques désignent les compositions d'un mélange chimique
ou les proportions des réactifs ne correspondent pas aux rapports exacts définis par la
stoechiométrie, il y a soit un exceés de carburant (mélange riche), soit un exces d'oxydant
(mélange pauvre). Les mélanges riches peuvent entrainer une combustion incompléte et des
sous-produits tels que le monoxyde de carbone, tandis que pour les mélanges pauvres, le
combustible est totalement consommé ce qui conduit & une combustion complete, mais
I'abondance d'oxygéne peut provoquer des émissions des polluants tels que les oxydes d'azote

(NOx) [9].
b) Rapport de richesse ¢ :

Le rapport de richesse d'un mélange est un parametre qui permet de décrire la proportion
de combustible par rapport a l'oxygene présent dans un systetme de combustion. Il est
généralement exprimé sous la forme d'un rapport ou d'un pourcentage et permet de déterminer
st un mélange est riche (¢ > 1) ou pauvre (¢ < 1) en combustible.

Le rapport de richesse d’un mélange est défini par la relation suivante :
(mfuel j
m”i’” reel

¢ = (1-7)
{ M el J
mai” steechiométrique

c¢) Coefficient d’exces d’air EA :

Le coefficient d'excés d'air (EA) est un parameétre utilisé pour décrire la proportion
d'oxygene présent dans un systéme de combustion par rapport a la quantité d'oxygeéne nécessaire
pour une combustion compléete. Il est généralement exprimé sous la forme d'un rapport ou d'un
pourcentage. ‘ Le coefficient d'excés d'air est défini comme le rapport entre la quantité
d'oxygene réellement présente dans un mélange et la quantité nécessaire pour une combustion
compléte.

EA:%XIOO% 1-8)

d) Limites d’inflammabilité :

Les limites d'inflammabilité sont essentielles pour comprendre les risques de combustion
et d'explosion associés a divers gaz. Ces limites sont généralement définies comme la limite
inférieure d'inflammabilité (LII) et la limite supérieure d'inflammabilité (LSI). Par exemple, la
LIT du méthane est de 5 % en volume, et sa LSI augmente avec 'humidité relative. Les limites
d'inflammabilité peuvent étre influencées par plusieurs facteurs, notamment la température, la
pression et la présence d'autres gaz. Par exemple, le gaz naturel présente une bonne
inflammabilité pour les applications de combustion, mais aussi des risques d'explosion élevés
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dans les processus d'injection d'air dans les champs pétroliféres en raison de ses limites
d'inflammabilité étendues a haute température et a haute pression [8][17].

Le diagramme d'inflammabilité du méthane Figure (1-3) est utilisé pour visualiser les
limites de la zone dans laquelle le méthane peut s'enflammer en présence d'oxygene. La zone
en orange représente les proportionnalités de méthane et d'oxygeéne qui rendent le mélange
inflammable, c'est-a-dire ou il y a suffisamment de méthane pour qu'une étincelle ou une source
d'inflammation puisse déclencher une combustion. La ligne en bleu indique les compositions
ou la proportion d'oxygene est la méme que dans l'air (environ 21%), tandis que la ligne en
rouge indique les compositions ou la proportion d'oxygene est celle nécessaire pour que le
méthane brille complétement (combustion stcechiométrique). Enfin, la ligne brune indique les
compositions contenant 12% d'oxygene, qui est en deca de la limite inférieure nécessaire pour
la combustion.

Fuel

Inert gas
(methane)

(nitrogen)

00

20
LOC 12% vol oxygen

/N
0 L% 1
|IIH‘HII'IIII‘IIII‘IIIIlHH‘HII|IIH|IIH|HII|HH|HII|IIH|IIH‘HII'IHI‘IIII‘III\{I}\OH‘IHllu

100 80 80 70 60 50 40 30

Oxygen

wikiwayman/Power.cerrupts 2018/2009 GNU FOL

Figure 1-3 : Diagramme d’inflammabilité du méthane[18]

1.3 Les Flammes

Les flammes peuvent étre classées en deux catégories principales. Les flammes de
diffusion et les flammes prémélangées. Il existe cependant un troisiéme mode de combustion,
qui ressemble beaucoup aux conditions observées en milieu industriel : la combustion
partiellement prémélangée, qui est une fusion des deux formes susmentionnées.

1.3.1 Classification des flammes :

1-  Flammes prémélangées ; pour le cas ou les réactifs sont mélangés avant d'approcher
la région de la flamme. Ces flammes ne peuvent étre obtenues que si le mélange initial de
combustible et d'oxydant se situe entre certaines limites de composition appelées limites de
l'inflammabilité. Lorsque le flux de gaz est laminaire, la flamme est laminaire et a une frontiére
de flamme lisse.
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2-  Flamme de diffusion aussi appelées non-prémélange ; pour cas ou le carburant et
I’oxydant sont initialement séparés avant toute procédure de combustion dont. Le mélange de
combustible et d'air et la combustion se produisent a l'interface Lorsque le flux de gaz est
turbulent, la flamme est turbulente et la frontiére de flamme est ridée ou brisée. La turbulence
augmente la vitesse de flamme. Pour les flammes par diffusion, le taux de mélange des réactifs
détermine la vitesse de flamme et la réaction a lieu a l'interface entre le carburant et I'oxydant.

Selon le régime d’écoulement des réactifs de combustion, les flammes sont encore
classées en deux autres sous-catégories ; laminaires ou turbulents. Et encore, si ces derniers ont
une dépendance au facteur du temps. On parle alors d’une flamme stationnaire pour le cas ou la
flamme ne présente aucun changement en fonction du temps. Dans le cas contraire, la flamme
est dite en propagation. La figure 1-4 présente une présentation des différentes classes de
flammes.

Type d'écoulement  Model d'injection

Prémélangé turbulent

Laminaire

Prémélangé

]
\

\

|

\

\

\

\

\

\

\

\

|

\

\

\

}

} Turbulent
\

S . turbulent L————— 1 a

Figure 1-4: Classes et types de flammes

Les deux types de flammes sont également différenciés physiquement, pour des
conditions thermodynamiques des états initiaux définies, le systetme prémélangé a une
température adiabatique d'équilibre définie et, pour la situation idéalisée d'une flamme plane
dans un champ de débit unidimensionnel, il a une vitesse de combustion adiabatique définie ou
un flux massique équivalent dans une direction normale a sa surface. Une flamme de diffusion
non tendue n'a pas de parametres définis de maniere aussi simple [9][16].

Les flammes stationnaires sont stabilisées par I'écoulement dans un brileur ou par
'écoulement dans une région de stagnation. Dans un mélange combustible calme, une source
d'allumage déclenche une flamme qui se propage vers l'extérieur depuis la source d'allumage a
la vitesse de flamme laminaire. Avec un volume suffisant, une flamme passera en détonation,
qui se propage a plus de 1000 m/s et crée une augmentation de pression.

1.3.2 Flammes laminaires prémélangées

Les flammes prémélangées laminaires sont un mode de combustion fondamental dans les
environnements controlés qui nécessitent un mélange combustible-comburant homogene dont
le phénomene de combustion s’effectue en douceur a des nombres de Reynolds modérés qui
imposent la vitesse a laquelle le front de flamme progresse a travers le mélange combustible.
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Cette vitesse est un facteur déterminant de la stabilité et de 1'intensité de la flamme, influencée
par divers facteurs, notamment la température, la pression et le rapport combustible/air.

Selon [20] et [23], les flammes prémélangées laminaires ont une vitesse de flamme unique
pour un mélange carburant-oxydant donné qui est inférieure a un metre par seconde pour les
mélanges hydrocarbures-air a une pression et température ambiantes.

Dans ce type de flammes le processus de combustion est généralement déclenché par une
étincelle qui stimule le mélange air-combustible au repos en provoquant 1’apparition d’une zone
de réaction chimique qui se propage dans le mélange constitué par les réactifs. Par conséquence,
une réaction chimique exothermique a lieu dans une zone mince (le front de flamme) qui se
propage a une vitesse modérée.

Pour le cas des mélanges stoechiométriques (hydrocarbures-air ambiant) dont la flamme
résultante se déplace a une vitesse de 20 a 40cm/s. La chute de pression a travers la flamme est
tres faible. Elle est de I’ordre 1Pa et une €paisseur trés mince (inférieure a lmm) tandis que la
température dans la zone de réaction est élevée (2200-2600K) [20][19].

La chaleur dégagée par les réactions est conduite des parties a haute température vers les
parties a plus basse température de la zone de réaction pour entretenir la flamme. Le brileur
Bunsen, représenté schématiquement a la figure 1-5, est un exemple d'une flamme stationnaire
laminaire et prémélangée [19].

Flame (outer cone) s |

Flame (inner cone) —i
-~

= Barrel or chimney

®

A -
Rubber tubing » — . —=Collar (Air regulator)

RN | S—

-y
. B ~Gasvalve

—
=

L e

Figure 1-5: Bruleur de Bunsen[19]

1.3.3 Flamme de diffusion laminaire

Les flammes de diffusion, également appelées ‘flammes non-prémélangées’, apparaissent
grace a un processus dans lequel le combustible et 1'oxydant sont introduits dans la chambre de
combustion séparément par des canaux distincts. La catégorisation des flammes non-
prémélangées englobe une variété de configurations, chacune adaptée a des applications et a
des critéres de performance spécifiques. On distingue des différents types de flammes non-
prémélangées, comme les flammes de diffusion a jet, & co-courant, & contre-courant et a flux
croisé, qui se différencient par leur configuration d'alimentation en combustible et en
oxydant.[11]
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En outre, l'interaction et 1'amalgame des réactifs sont primordiaux dans I'étude des
flammes de diffusion qui est un phénomeéne trés complexe. Dont, cette complexité brouille les
définitions directes de la vitesse de combustion et de la direction de propagation de la flamme.
On signale que le processus de combustion se déroule principalement prés de la jonction fuel-
oxydant. A cet endroit, la combustion est fortement influencée par la vitesse a laquelle le
mélange se produit, éclipsant l'influence des taux de réaction chimique. Par conséquence,
l'introduction du nombre de Damkohler (Da) est essentielle dans ce cadre [20]; il s’agit d’une
quantité¢ sans dimension qui définit I'équilibre entre les échelles de temps de mélange et de
réaction chimique.

Le nombre de Damkdhler (Da) est donné par la relation suivante :

Da=1 (1-9)
T

c

Avec :
1. Temps caractéristique associé¢ au melange
1.: Temps caractéristique associ¢ a la réaction chimique

La figure (1-6) ci-apres est une illustration d’une flamme de diffusion laminaire. Elle
s’agit d’une image directe de la flamme de diffusion et I'image CH* mesurée au bord d'attaque
avec une caméra CCD (filtre CH* : 431,4 nm =+ 1,5nm, efficacité de transmission 40 %). Comme
il est montré dans la figure, le bord d'attaque de la flamme de diffusion se trouvait a environ 1,5
mm de la sortie du brileur, soit r = 6,2mm et x = 1,5mm. [21]

4 i
3 —
,é_ o
E 2]
1
0- Burner rim
4 5
(mm)

Figure 1-6 : Photo de flamme de diffusion laminaire de CH4[21]

1.3.3.1 Structure de base des flammes laminaires nonprémélangés

Dans les flammes de diffusion la vitesse a laquelle les réactions chimiques se dépasse
souvent la vitesse de diffusion a laquelle les réactifs gazeux viennent de se mélanger. Plus
précisément, la durée nécessaire a I'achévement d'une réaction chimique (tc) est
considérablement plus courte que le temps de diffusion des réactifs (t4), ce qui caractérisé par
un nombre de Damkohler important. Ce déséquilibre montre que la cinétique chimique est plus
critique que les processus de diffusion dans ce type de flammes. Cela signifie que la vitesse des
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réactions chimiques a un impact plus important sur I'efficacité et les propriétés de la flamme.
En conséquence,

(1) la réaction chimique se produit dans une zone étroite prés de l'interface entre le
combustible et 1'oxydant.

(2) les concentrations de combustible et d'oxydant sont trés faibles dans la zone de
réaction (ou la plupart des produits sont générés).

(3) le taux de combustion est régulé par le taux auquel le combustible et 1'oxydant
s'écoulent dans la zone de réaction.

1.3.3.2 Caractéristiques des flammes de diffusion laminaires

Les flammes de diffusion se distinguent des flammes prémélangées par leurs zones de
réaction plus larges, facilitant les variations de composition et les réactions chimiques résultant
de la diffusion mutuelle des réactifs et des produits. Hottel et Hawthorne ont été les premiers a
réaliser des ¢tudes approfondies sur la distribution des especes dans une flamme de diffusion
laminaire, en se concentrant sur la distribution radiale dans une flamme de type H»-air. Des
recherches ultérieures ont permis de quantifier méticuleusement les variations de température
et d'especes dans un brileur Wolfhard-Parker alimenté en méthane. Dont, il a été constaté que
I’architecture d'une flamme a diffusion laminaire est influencée par I'abondance relative des
particules [22].

La forme la plus commune d'une flamme de diffusion se caractérise par l'injection
uniquement du combustible par un injecteur, tandis que le comburant ou I’oxydant requis pour
la réaction provient de l'air ambiant. La réaction ne peut se produire dans la zone de jonction
fuel-oxydant. Les distributions massiques sont illustrées de manic¢re schématique dans la figure
1-7.

Le taux de réaction des flammes de diffusion est principalement régulé par la diffusion,
qui contrdle l'approvisionnement des réactifs dans la flamme. La structure des flammes de
diffusion est souvent décrite en termes de rapport entre les temps de diffusion, de réaction
chimique et de convection du courant.[23]

combustible

produit produits

<4=== —)

comburant

Produits de

comburant combustible .
combustion

—> / / <—

zone de réaction

Figure 1-7 : Structure d’une flamme de diffusion [23]

La flamme de diffusion est formée de différentes zones Figure (1-8) : une zone centrale
qui ne contient que du combustible, une zone de réaction et une zone de gaz chauds produits
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Chapitre 1: Généralités sur la combustion et les flammes

par I’interaction fuel-comburant. Mais, en réalité, la réaction ne se déroule pas uniquement le
long de la ligne steechiométrique, mais également dans la zone d'inflammabilité de chaque coté
de cette ligne dont la combustion dans cette zone est incompléte, et la flamme de diffusion
produit des suies provenant des molécules de carbone (pour le cas des hydrocarbures). Par
conséquences, les flammes de diffusion ou encore dites non-prémélangées sont caractérisées
par un panache jaunatre causé par le rayonnement des suies (Figure 1-6) [23].

Main reaction zone
£ 1 me 44
(b =1)]

Region of soot
luminosity

Region of C, and CH
chemiluminescence

e

72

AT

o
L
n
[ ot -
m-
=
T

T
VA

Figure 1-8 : Flamme de diffusion (CaltechAUTHORS) [24]

Bien que dans le cas des flammes de diffusion, le combustible et le comburant (1'air dans
les plus part des cas) entrent sous forme des flux séparés, ensuite ils sont diffusés ensemble en
réagissant dans une région étroite figure (1-8).

En outre, un rapport d'équivalence est peut-étre défini dans la flamme de diffusion qui,
varie localement de zéro pour l'air pur et 1'infini pour le combustible pur. La combustion dans
un environnement confiné peut étre caractérisée par un rapport d'équivalence global basé sur
les débits de combustible et d'air (CaltechAUTHORS)[24].

1.3.4 Flammes prémelangées turbulentes :

La combustion prémélangée se produit lorsque les réactifs sont mélangés au niveau
moléculaire avant d'entrer dans la zone de réaction. Ce mode de combustion se retrouve dans
les moteurs a allumage classiques, dans de nombreux appareils électroménagers et dans les
bruleurs de Bunsen. La figure (1-9) ci-apres illustre une flamme de bruleur de Bunsen. La
vitesse laminaire de la flamme (S;) est la grandeur fondamentale qui décrit ce mode de
combustion. Elle est définie comme la vitesse a laquelle le front de flamme se propage
normalement dans les réactifs frais. Dans un bruleur ou bec Bunsen en régime permanent, la
valeur absolue de cette vitesse de flamme laminaire correspond a la vitesse d'écoulement
normale au front de flamme du mélange imbralé. A I'intérieur du front de flamme prémélangg,
le combustible sont complétement consommeés et les espéces résultantes sont définitivement
transformées en produits plus stables[25].
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Figure 1-9 : Bruleur de Bunsen[25]

A partir de la structure de la flamme prémélangée décrite ci-dessus, deux échelles de
longueur caractéristiques importantes peuvent étre extrapolées.

La taille de I'ensemble de la structure de la flamme laminaire dont I'épaisseur de la flamme
(Ir), peut etre exprimé en fonction de la taille de la zone de préchauffage, définie comme suit :

__r _(i/cP)O
(oT/ox)" P,

(1-10)

F

L'exposant ? désigne ici les quantités évaluées a la température de la couche intérieure
(7%). En outre, I'épaisseur de la couche interne /; peut étre calculée a partir de 1'épaisseur de la
flamme Ir selon la relation suivante :

I, =01, (1-11)

Ou o représente 1’épaisseur d’une flamme stoechiométrique laminaire de méthane et d'air
a la pression ambiante a (0,1) de sa longueur[25].

En effet, pour induire des turbulences, une grille génératrice qui doit provoquer des
aspérités dans les filets fluides, dont. Elle est placée en amont du bord de la flamme, par
conséquence, un ¢coulement turbulent est établi en atteignant des nombres de Reynolds
supérieurs a 2300 [9][10][16].

En outre, la turbulence peut étre définie sur des d'échelles spécifiques. Il s’agit des
échelles plus grandes appelées échelles intégrales et des échelles plus petites dont 1'énergie
turbulente se dissipe, appelées échelle de Kolmogorov. Pour évaluer ces phénomenes, deux
nombres adimensionnels sont utilisés; le nombre de Karlovitz et le nombre de
Damkohler[26][27].

Le nombre de Damkoéhler (Da), tel que défini dans les équations 1-9, peut étre exprimé a
aussi a 'aide de la formule ci-dessous :
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Chapitre 1: Généralités sur la combustion et les flammes

/
Dazf__i (1-12)
T.

L’équation (1-12) indique que lorsque le nombre de Damkohler (Da) est assez grand
devant 1 (Da >> 1) signifie que les réactions chimiques sont infiniment rapides par rapport aux
effets de la turbulence (temps de réaction chimique << temps de turbulence), dans ce cas, la

turbulence n’influe pas le front de la flamme[28].

A l'inverse, lorsque le nombre de Damkdéhler est inférieur a 1 (Da < 1), il s'agit d'un
régime de réactions distribuées, ou les réactions chimiques sont étalées. En revanche, une valeur
intermédiaire du nombre de Damkdhler suggeére la présence du régime de flammelette,
caractérisé par des flammes en phase tourbillonnaire[27].

En défini e nombre de Karlovitz (Ka) comme le rapport entre 1'échelle de temps chimique

(tc) et I'échelle de temps de Kolmogorov (1) et est exprimé comme suit :

1) 0.
Ka:Q:_L(g) 03 (1-13)
T, v
Dont ;

oL : épaisseur de la flamme en régime laminaire.
v : viscosité cinématique du mélange.
€ : énergie de dissipation.

vi : vitesse de propagation du front de flamme en régime laminaire, avec :
a
v, =, (1-14)
T

a: diffusivité thermique.
T: temps de réaction chimique.

La figure 1-10 ci-apres représente de diagramme de Borghi pour les différents cas de
flammes en fonction de nombre de DamKohler, Karlovich et Reynolds[10][16].
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2 . . -
10 \ Da=1 v
I | arcas
\ s
\ QO‘(:”
Flammes Y ’,-"
épaissies N, e Ka=1
. Flammes
10° | plisseées-epaissies
NS
Q Flammes plissées
= avec poches
10° | REGIME DES
I FLAMMELETTES
Hammes
plissées Flammes plissées
Flammes (instabilites DL)
pseudo-laminaires R Z
e =
10—1I_ M| Co e * |
107 10° 10" 10° 10° 10*
/3,

Figure 1-10 : Diagramme de Borghi pour la classification des flammes turbulente[28][29].

1.3.5 Flammes de diffusion turbulentes

Les flammes turbulentes non-prémélangées sont présentes dans de nombreux systémes
industriels pour deux raisons principales.

1- Les briileurs non prémélangés sont plus simples a concevoir et a construire par rapport
aux ceux pour les flammes prémélangés.
2- Les flammes non-prémélangées sont également plus slires a utiliser car elles ne

présentent pas de vitesse de propagation et ne peuvent pas provoquer de retour de
flamme ou d'autogenése dans des endroits non désirés.

Bien qu’il soit important de signaler que la plupart des paramétres qui servent a décrire
les flammes prémélangée tels que les verticités générées par la flamme, effets visqueux ou
étirement sont aussi sert pour dériver les flammes non-prémélangées. En contrepartie, dans les
applications industrielles, la modélisation des flammes turbulentes non-prémélangées est un
défi trés courant pour les codes de calcul. Cependant, des processus spécifiques rendent les
flammes non-prémélangées plus difficiles a comprendre et a décrire [7].

1.3.5.1 Structure typique d’une flamme de diffusion turbulente

Un exemple typique de flamme turbulente non-prémélangée est illustré dans la figure
(1-11), dont, le champ de température est calculé par la technique (LES). Il s’agit de la fameuse
flamme l'on appelle ‘Sandia D flame’ pour un jet de méthane et d'air.[30]

Cette flamme présente les caractéristiques habituelles des flammes de diffusion. Dont, on
constate les observations suivantes :

- une zone initiale prés de l'orifice d'injection ou la flamme est mince.

- une région en aval ou les gaz brilés occupent une grande partie du domaine.
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Figure 1-11 : Flamme de diffusion turbulente (Sandia D)[30]

1.3.5.2 Caractéristiques spécifiques aux flammes non-prémélangées turbulentes

Les flammes non-prémélangées turbulentes présentent quelques caractéristiques

spécifiques qui doivent étre prises en compte et qui peuvent entrainer des difficultés

supplémentaires dans la modélisation de la combustion. Par la suite citant les suivantes [7]:

1-

1.4

Les flammes non-prémélangées ne se propagent pas : elles se situent a I'endroit ou le
combustible et le comburant se rencontrent ; Cette propriété est utile pour des raisons de
sécurité, mais elle a également des conséquences sur la turbulence de l'interaction
chimie/interaction : sans vitesse de propagation, une flamme non-prémélangée est
incapable d'imposer sa propre dynamique au champ d'écoulement et est plus sensible a
la turbulence.

Les flammes de diffusion sont également plus sensibles a 1'étirement que les flammes
prémélangées turbulentes.

Les valeurs critiques d'étirement pour l'extinction des flammes de diffusion sont
inférieures d'un ordre de grandeur a celles des flammes de prémélange.

Une flamme de diffusion est plus susceptible d'étre éteinte par des fluctuations
turbulentes et les hypothéses de flammelette ne sont pas justifiées.

Conclusion

La combustion est un processus fondamental qui a été utilisé depuis des millénaires pour

produire de I'énergie dans notre société. La civilisation a fait des progrés considérables dans ce

domaine, passant de la combustion de bois et du charbon a celle de combustibles fossiles tels

que le pétrole et le gaz naturel.

Cependant, [’utilisation de combustibles fossiles a entrainé une augmentation des

émissions de gaz a effet de serre et de polluants atmosphériques, contribuant a la pollution de

l'air et au changement climatique. Les recherches sur les flammes sont donc essentielles pour

trouver des solutions technologiques qui permettent de produire de I'énergie propre.
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Chapitre 1: Généralités sur la combustion et les flammes

Les flammes sont le résultat de la combustion, un processus chimique complexe
impliquant la réaction d'un combustible avec un oxydant. Les recherches sur les flammes ont
permis de comprendre les mécanismes qui régissent ce processus, ce qui a permis de développer
des technologies plus efficaces et respectueuses a I'environnement.

En conséquence, de nombreuses firmes industries travaillent sur des technologies de
combustion plus propres, telles que les moteurs a faible émission, les turbines a gaz plus
efficaces et les combustibles alternatifs tels que les biocarburants et les combustibles
synthétiques. Ces technologies ont le potentiel de réduire considérablement les émissions de
gaz a effet de serre et de polluants atmosphériques, tout en permettant a la civilisation de

continuer a utiliser la combustion comme source d'énergie.

En outre, il est important de signaler que les recherches sur les flammes ne se limitent pas
a la réduction des émissions atmosphériques. Les flammes sont également utilisées dans une
variété de technologies, telles que la propulsion des avions et des fusées, la production de
métaux et la combustion industrielle. Comprendre les mécanismes des flammes peut donc aider

a améliorer I'efficacité et la sécurité de ces technologies.
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Chapitre 2: Variables caractéristiques de la combustion

2.1 Introduction

Les écoulements réactifs turbulents comprennent un large éventail de processus, qui
peuvent étre classées en quatre catégories distinctes : thermodynamique, cinétique chimique,
mécanique des fluides et processus de transport [25].

L'objectif de ce chapitre est de présenter un résumé succinct des principes et des formules
qui controlent les phénomenes de combustion turbulente. Les équations de conservation
considérées ne possedent pas de solution analytique reconnue. En outre, en raison des
contraintes imposées par les capacités de calcul actuelles, les équations de bilan ont subi un
processus de moyennisation conformément a des lois établies. Ces lois seront décrites dans ce
chapitre, tout en présentant un résumé exhaustif des différents modeles de turbulence
actuellement disponibles.

2.2 Variables pour la caractérisation des flux réactifs

Le processus de combustion implique l'interaction de plusieurs especes chimiques par le
biais de nombreuses réactions chimiques dont. Ils aussi régies par les lois de dynamique des
fluides. Dans des situations multi-especes et multi-réactions comme dans la combustion, il est
important d’introduire d’autres termes supplémentaires afin de caractériser les mélanges, il est
aussi nécessaire d'utiliser des variables qui délimitent les différents pourcentages de réactifs et
I’évolution des réactions chimiques.

2.2.1 Fraction massique Y

La fraction massique Y peut étre utilisée pour décrire la distribution des espeéces dans un
mélange. Sa définition est la suivante :

m
— k

Y =—

m

tot
. 1)
Sy =1
k=1
N : est le nombre des espéces dans un volume V du gaz considéré

m.. : la masse molaire totale du gaz.

my :masse molaire de I’espece k
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2.2.2 Fraction molaire X

La fraction molaire X peut étre utilisée pour décrire la distribution des espéces dans un
mélange. Sa définition est la suivante :

_n, :nombre de moles pour l'espece k (22)
Y "n,, : nombre de moles total
> X, =1

k=1

2.2.3 Facteurs steechiométriques

Dans le contexte de la combustion, il est plus commode d'établir une relation entre les
fractions de masse des réactifs et les fractions de masse des mémes réactifs dans les conditions
steechiométriques.

Une réaction stcechiométrique peut étre définie comme une réaction unique dans laquelle
tous les réactifs (combustible et oxydant) sont consommés et les produits sont dans leurs états
les plus stables. La formule suivante décrive une réaction steechiométrique d’un combustible
quelconque :

viC,H,+v, 0, 5V, CO, +v, H,0 (2-3)

Ou les coefficients steechiométriques v, (k= {F, Oz, CO2, H20}) sont les suivants :

v, =1
o n
VO2 =Vo=m + Z
: (2-4)
Voo, =M
" n
V0 E

Le coefficient steechiométrique du carburant peut étre choisi arbitrairement a l'unité et V,,

correspond au coefficient steechiométrique de 1'oxydant qui n’est pas forcement I’oxygene.

L’équation (2-5) définit le rapport stoechiométrique s; c’est la plus petite quantité
d’oxydant nécessaire pour bruler complétement une unité de masse du fuel :

S = E = —V?WO (2—5)
YF st VF WF

Avec W, est la masse molaire d’espece k.

Bien qu’un rapport réel d’oxydant et carburant dans un mélange en réaction peut étre
reliée au rapport de masse steechiométrique dans la relation suivante :
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/) 2o (2-6)

L5 c’est le rapport d’exceés d’air dont il est couramment utilis¢é pour comparer le

comportement des différentes flammes

On définit aussi un autre parametre, c’est le rapport d’équivalence ¢ qui est I’inverse du

rapport . défini précédemment, alors ¢ est défini comme suit :

(), 7

1 et ¢ sont des variables comprises entre zéro et l'infini. En utilisant ces paramétres, il est

§= 2-7)

possible de classer tout mélange réactif en trois catégories :

- Meélange pauvre en carburant : <A< ou 0<g<1
- Meélange steechiométrique : A =1 ou ¢ =1

- M¢élange a défaut d’air: 0<A<lou I<g<w

2.2.4 Fraction de mélange Z

La fraction de mélange Z (parfois représentée par f ou &) est une mesure essentielle pour
décrire la combustion non-prémélangée. Dans ce type de combustion, le mélange au niveau
moléculaire entre les réactifs doit précéder les réactions chimiques. Généralement, le temps
nécessaire a la convection et a la diffusion, dépasse le temps nécessaire a la réaction de
combustion pour épuiser totalement le combustible. Dont, le mélange devient I'étape la plus
importante dans les flammes de diffusion, ou I'hypothése d'une chimie rapide se vérifie. Par
conséquent, l'introduction d'une variable « scalaire conservée » indépendante de la chimie pour
décrire les processus de mélange est d'une importance capitale pour prédire les flammes non-
prémélangées d’une fagon plus précise. Diverses définitions peuvent étre proposées pour
calculer la fraction de mélange dans la combustion, les plus significatives, selon l'auteur, étant
présentées ici. Des développements supplémentaires sur l'approche du scalaire conservé sont
disponibles dans [29].

Dans de nombreux cas pratiques, les réactions chimiques se produisent rapidement des
que les réactifs sont mélangés. Pour étudier ce processus, une méthode courante consiste a
utiliser un scalaire conservé pour caractériser le mélange. L'hypothése de chimie rapide suppose
que les concentrations des espéces moléculaires et la température dépendent uniquement du
scalaire conservé a un instant donné. La non-linéarité des fonctions pose un défi pour relier les
moyennes et les moments supérieurs des especes et de la température avec ceux du scalaire
conservé. Cela nécessite de prendre en compte l'ensemble de la fonction de densité de
probabilit¢ (PDF) du scalaire conservé [31].
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La propriété du scalaire conservé [ est une caractéristique du fluide qui ne change pas
au cours des processus physiques ou chimiques, dont, la quantité représentée par /3 reste

constante et ne subit pas de transformations pour les réactifs (création ou de destruction) lors
des différentes transformations du mélange. Elle peut étre normalisé en le divisant par ses
valeurs minimale et maximale, ce qui donne la valeur de la fraction de mélange donnée par :

-3 Y -7,
Z_ IB IBmm — S/ fo (2-8)

ﬂmax - IBmin YfO - ono

Avec :

Y, : fraction massique du fuel dans I’oxydant pur (géneralement nul).
Y,,: fraction massique du fuel a la sortie du fuel.
Y, : fraction massique du fuel dans le point considére.

La détermination de la fraction de mélange peut €tre obtenue de maniére intuitive a partir
de I'équation (2-3) pour les systemes homogenes ou hétérogenes avec des diffusivités égales
pour toutes les especes. Dont, 1’équation de réaction (2-3) établit une relation entre les variations
des fractions massiques de 'oxygene et du carburant.

Yo, _ dY, (2-9)

voWo, Vil

L'intégration de la relation (2-9) peut se faire a partir de I'état imbrilé, désigné par l'indice
U, jusqu'a un état intermédiaire qui se produit au cours de la réaction. En incorporant le résultat
de l'intégration a la définition du rapport massique stoechiométrique s (tel qu'exprimé dans
I'équation (2-5)), la relation suivante est établie :

sYp =Y, =sYp =X, , (2-10)

L'équation (2-10) établit la variable de couplage de [32], qui est un scalaire conservé, en
considérant 1'état de combustion intermédiaire arbitraire et 1'état non brilé conservé.[32][33]
[34]

Sce=sY, =Y, (2-11)

En outre, selon [33]. Dans le cas ou la variable de couplage de Shvab-Zel'dovich [10], la
fraction de mélange Z subit la transformation suivante :

Y=Y, +Y,,

(2-12)
YF,I + Yoz,z

Dont les indices 1 et 2 indiquent les entrées du fuel et de I’oxydant respectivement.

Pour un mélange steechiométrique, la relation $Y, = YOz est valable dont la fraction de

mélange steechiométrique peut étre facilement déduite de I'équation (2-12) :
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S (2-13)

V4
st SYI/
I+~
Yoz,z

Le tableau suivant donne quelques exemples de la fraction de mélange stecechiométrique
Z, pour quelques carburant.[25]

Carburant ‘ Hz | CH4 | C2H4 ’ C3H3 ‘ C2H2
7 | 00284 | 0.055 | 0.0635 | 0.0601 | 0.072

Table 2-1 : Fraction de mélange steechiométrique Z pour quelques carburant

Une approche alternative pour caractériser la fraction de mélange consiste a établir un lien
avec les €¢léments chimiques, plutot que de s'appuyer sur le rapport d'équivalence. Dans les
systémes chimiques qui subissent des réactions, les especes chimiques sont consommeées ou
geénérées, tandis que la fraction de masse des €léments reste conservée, méme dans le contexte

de la combustion. En designant par d;; la quantite d'atomes de I'€lément j présents dans une

molécule de l'espece k, et par Wj le poids moléculaire de cet élément, il est possible d'exprimer

la fraction massique de 1'élément j comme suit :

Zy=—t=3 — Y, (2-14)

N
_m, a W,
k=1 k

L'étude menée par Ferreira [35] a utilisé les fractions de masse des €léments combustibles
comme scalaire conservé pour caractériser la fraction de mélange. Cela signifie que dans le cas
d'un carburant composé uniquement d'hydrocarbures, la fraction massique de 1'élément
combustible est égale aux fractions massiques combinées du carbone et de I'hydrogéne.

Bilger [36] a proposé une relation qui est souvent utilisée pour déterminer les valeurs des
fractions de mélange sur la base de données expérimentales ou numériques. Le couplage des
fractions massiques du carbone (C), de I'hydrogene (H) et de I'oxygeéne (O) est observé dans le
scalaire conservateur décrit par cette définition.

Z

V4
Sce=-2c i Zn 5 Zo (2-15)
mW. nW, Vo, Wo,
Par substitution de (2-15) dans (2-12) :
(St era
(mWC) (nW ) (VOZWOZ)
<|Z= <1 (2-16)

(Z%nwcﬂ*(z”’l(nwﬁﬂ” YO”Z(v;)ZWOZ)
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2.3 Nombres adimensionnels souvent utilisés dans la combustion

1. Nombre de Reynolds :

C’est un parametre sans dimension utilisé en mécanique des fluides pour caractériser le
régime d'écoulement d'un fluide autour d'un objet ou a travers un conduit. Il est défini comme
le rapport entre les forces inertielles et les forces visqueuses qui agissent sur le fluide.
Mathématiquement, le nombre de Reynolds (Re) est donné par le produit du rapport entre la
vitesse caractéristique du fluide et une dimension caractéristique de 1'écoulement, divisé par la
viscosité¢ cinématique du fluide. Le nombre de Reynolds permet de distinguer les différents
régimes d'écoulement, tels que I'écoulement laminaire ( Re < 2000 ), 1'écoulement de transition (
2000 < Re < 4000) et 1'écoulement turbulent ( Re > 4000 ).

U-D pU-D
4 M
.  Nombre de Prandtl :

Re (2-17)

En mécanique des fluides, le nombre de Prandtl, (Pr), est un nombre sans dimension
utilisé pour décrire le transfert de chaleur dans un fluide. Il indique dans quelle mesure la
diffusivité cinématique d'un fluide est supérieure a sa diffusivité thermique.

En outre, Le nombre de Prandtl est utilisé pour caractériser la conduction thermique dans
un fluide par rapport au taux de diffusion de la quantité de mouvement. Un nombre de Prandtl
¢levé signifie la prédominance de la conduction thermique par rapport a la convection, tandis
qu'un nombre de Prandtl faible signifie la plus grande importance de la convection dans le
transfert de chaleur.

Il est décrit mathématiquement c’est le rapport entre viscosité cinématique du fluide et sa
conductivité thermique, ci-joint sa formulation mathématique :
v_H

Pr=—=— (2-18)
oa p-a

III.  Nombre de Lewis :

Le nombre de Lewis, symbolisé par Le, est une quantité adimensionnelle utilisée dans le
domaine de la combustion et du transfert de chaleur pour caractériser 1'importance relative de
la diffusivité moléculaire d'une espéce particuliére par rapport a la conductivité thermique dans
un milieu fluide. I1 s'agit du quotient de la diffusivité thermique ( & ) divisée par la diffusivité

d'une substance spécifique dénotée par (D).

a
Le=— (2-19)
b
En outre, Le nombre de Lewis est utilisé pour caractériser le rapport entre les taux de
transfert d'énergie thermique et de masse dans un écoulement de fluide. On indique que, lorsque
le nombre de Lewis est supérieur a un, cela signifie que le taux de transfert de chaleur est plus

¢leve que le taux de diffusion des especes. Inversement, lorsque le nombre de Lewis est inférieur
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a un, il indique que la diffusion des espéces est le processus dominant par rapport au transfert
de chaleur.

1V.  Nombre de Schmidt :

Le nombre de Schmidt Sc est une quantité adimensionnelle qui représente le rapport entre
la diffusivité de la quantité de mouvement (viscosité cinématique) et la diffusivité de la masse
d'un fluide. Elle sert a décrire les écoulements de fluides qui impliquent des processus
simultanés de convection de diffusion de la quantité de mouvement et de la masse. Bien que ce
nombre puisse étre défini comme le rapport de la composante de cisaillement pour la diffusivité,
qui est obtenue en divisant la viscosité par la densité, et la diffusivité pour le transfert de masse,
désignée par D . Ce phénoméne établit un lien physique entre I'épaisseur relative de la couche
hydrodynamique et de la couche limite de transfert de masse [4].

Le nombre de Schmidt est défini par la formule mathématique suivante :

ch #

__ __~ 2-20
5 75D (2-20)

V.  Nombre de Damkohler :

Nous avons déja vue le nombre de Damkohler et de Karlovitz
plus loin dans le chapitre 1, comme nous avons déja vu son utilité¢ dans la combustion. Dans
cette définition nous allons donner d’autres formulations mathématiques pour ce nombre mais
nous avons aussi le redéfinir.

Le nombre de Damkohler ( Da ) est un nombre non dimensionnel utilisé dans le domaine
de la combustion. Il s’agit d’un rapport entre 1'échelle de temps des réactions chimiques (vitesse
de réaction) et la vitesse des phénoménes de transport qui ont lieu dans un écoulement réactif

[4].

Da=-L (2-21)

La corrélation entre la vitesse de réaction et I'échelle de temps est trés importante dans
I'analyse des processus chimiques. La formulation des régles de vitesse est basée sur des
équations spécifiques utilisées pour décrire les processus chimiques. Pour les réactions
chimiques générales de type A — B suivant la cinétique de la loi de puissance n, le nombre de
Damkohler se trouve dans les systemes d'écoulement par convection. Voici une représentation
mathématique alternative du nombre de Damkohler [4]:

k- CUa
k

g

Da — (2-22)

Avec ;

k : Constante de vitesse de réaction

Co : Concentration initiale
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-1 , .
() : Ordre de la réaction

(I : Aire d’interface
k ¢ - Constante globale de transfert de masse

VI.  Nombre de Karlovitz :

Le nombre de Karlovitz quantifie l'interaction entre les échelles temporelles du mélange
turbulent et des réactions chimiques dans un systéme physique. Un nombre de Karlovitz élevé
signifie la prédominance des processus de combustion, tandis qu'un nombre de Karlovitz faible
signifie la prédominance des processus de meélange turbulent. Il est donné par la formule
suivante [37]:

1)
Ka="t=%t| |© (2-23)
. v (Vv

2.4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons analysé un ensemble de variables couramment employées
pour caractériser les écoulements réactifs, en particulier les flammes et les phénomenes de
combustion. Ces variables jouent un role central dans la description de ces processus et ont été
introduites dans le but d'approfondir notre compréhension des mécanismes physiques et
chimiques sous-jacents aux flammes. La maitrise de ces concepts est déterminant pour de
nombreuses applications dans le domaine de la combustion.
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Chapitre 3: Equations gouvernantes pour les

écoulements turbulents réactifs

3.1 Introduction

La représentation mathématique du comportement dynamique des mélanges en réaction
implique un ensemble d'équations de conservation qui tiennent compte de la masse, des especes,
de la quantit¢ de mouvement et de l'énergie. L'équation de conservation de la masse reste
inchangée a la fois dans les mélanges qui ne réagissent pas et dans ceux qui réagissent, en raison
de la préservation de la masse au cours des processus de combustion. L'utilisation de la
convention de sommation d'Einstein permet de représenter l'expression en coordonnées
cartésiennes.

3.2 Equations instantanées de base régissant les écoulements turbulents réactifs

3.2.1 Equation de continuité

op Opu,
op + PY; _ 0 (3-1)
ot Ox,
3.2.2 Equation de conservation de quantité de mouvement
0 0 op 0t u
—pu. +—puu, =——+—+ Y.f.. 3-2
atp Jj axp it ax. ax p; kj;f,j ( )

i J i

Ou, 7; designe le tenseur des forces visqueuses et fk ; représente la force volumique

exercée sur l'espéce k dans la direction j. Comme nous analyserons dans ce travail des flammes

avec une quantit¢ de mouvement relativement ¢élevée, 1'effet de la gravité peut étre négligé et

I’équation (3-2) prend la forme suivante :

0 0 op Oty
—pu, +—puu, =———+—— 3-3
ot Y Oox, P, ox,  0Ox, (3-3)

1

Le tenseur des forces visqueuses est donné par :

o= | Sy O 2 O (3-4)
v~ Her ox; Ox;, 3 ij@xj )

Ou p est la viscosité dynamique et 6;j est le symbole de Kronecker.

Bien que 1'équation (3-4) n'inclue pas explicitement aucun terme de combustion, le

comportement de 1'écoulement est significativement influencé par les réactions chimiques.
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L'énergie thermique libérée le long du front de flamme entraine des changements significatifs

de la viscosité dynamique 4 , de la densité 0O et, par conséquent, de la vitesse U; par rapport

aux écoulements non réactifs.

3.2.3 Equation de conservation de la fraction massique

opY,  OpuY, _ O

oY, X
v ™ ™ [pDk a—x"J +w, pourk=I,..N (3-5)

Ou Dy est le coefficient de diffusion de l'espece k dans le mélange et @, le taux de

production de cet I'espece.

3.2.4 Equation de conservation de I’énergie

Le bilan d’énergie conduit a 1’équation pour 1’enthalpie massique suivante :

dh, . dp of,or) o & ou, -
s+ P O O oSy v e, Dy 3-6
Par ax,( ax,) o, (’O 2hake “J Ty, T (3-6)

OuQ est le terme source de chaleur et d)T est le dégagement de chaleur di a la

combustion.

L'enthalpie sensible /4, produite par la réaction chimique, est donnée par :

N
h =h- (Z Ah},kYk] (3-7)
k=1

3.2.5 Equation des gaz parfaits

On va considérer ces gaz comme des mélanges parfaits de gaz parfait :

R
= TT 3‘8
P=pg (3-8)
Dont R=8.314 e est la constante des gaz parfaits et W est la masse molaire
motl -
moyenne du mélange qui est donnée par la formule suivante :
1 &Y,
S aS (3-9)
7L,

Wk est la masse molaire de ’espéce f, Yk est la fraction massique de 1’espece k.

3.3 Moyennement des équations gouvernantes :

3.3.1 Nécessité de moyenner

Les variables caractéristiques de 1'écoulement se comportent d'une manicre a la fois
fluctuante et a priori désordonnée, ce qui est marque la nature turbulente de 1'écoulement. En
raison de l'importance des maillages nécessaires, il est difficile de résoudre directement les
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équations gouvernantes (3-1), (3-2), (3-5) et (3-6) pour des écoulements a des échelles
infiniment petites. Bien qu'elles soient toujours utilisées pour décrire le mouvement des fluides,
les équations de Navier-Stokes nécessitent beaucoup de temps de calcul et de mémoire pour
étre résolues directement. Pour le cas d’un écoulement dans une conduite avec un nombre de
Reynolds de 10°, le nombre de points nécessaires est de 1’ordre 10°. C'est pourquoi il est parfois
important de limiter la quantité de données a traiter, par exemple en calculant uniquement le
champ moyen. Les variables d'état sont alors considérées comme des fonctions aléatoires dans
le temps et l'espace, et sont séparées en une composante fluctuante modélisée et une composante
moyenne estimée. La décomposition de Reynolds est le nom de cette méthode. Nous pouvons
dériver les équations caractéristiques du comportement d'un fluide dans un écoulement turbulent
en appliquant cette décomposition aux équations d'équilibre précédentes. Comme les €équations
de Navier-Stokes ne sont pas lin€aires, des facteurs supplémentaires, connus sous le nom de
corrélations, doivent étre inclus dans le modéle [38] [39].

En outre, en signale que la solution numérique des €équations gouvernantes d’écoulements
est limitée a des situations relativement simples avec un petit nombre d'échelles de temps et de
longueur dans 1'écoulement. Pour résoudre ce probléme, une étape supplémentaire est ajoutée
en calculant la moyenne des équations d'équilibre pour décrire uniquement le champ
d'écoulement moyen (les fluctuations locales et les structures turbulentes sont incorporées dans
les valeurs moyennes et n'ont plus besoin d'étre prises en compte dans la simulation). Chaque
quantité ¢ est divisée en une moyenne ¢ et un écart par rapport a la moyenne ¢ '.

La relation (3-10) quantifie théoriquement une quantité chaotique liée a la turbulence.
Cette relation nous aide a comprendre les écoulements turbulents en les modélisant
quantitativement [25].

{q’:@w' (3-10)

7'=0
Ou ¢ désigne la composante scalaire ou vectorielle d'une variable de débit. ¢' représente

la composante fluctuante et @ représente une quantit¢ moyennée dans le temps décrite par la

relation suivante :

1 dt
@ =— | odt 3-11
p=— !co (3-11)

La composante fluctuantes ¢' indique un mouvement turbulent dans la décomposition (3-
18), également connue sous le nom de décomposition de Reynolds de la variable d'écoulement
Q.

Les équations moyennées peuvent étre obtenues en plagant 1'équation (3-11) avec les
variables requises dans les équations de billon instantanées qui ont été discutées précédemment.
Cela nous permettra de calculer les quantités moyennées. Les équations de Navier-Stokes
moyennées ou encore dites équations de Reynolds (RANS) sont des noms typiques pour les
équations moyennées.

Le processus de moyenner des équations instantanées réduit considérablement la
résolution numérique dans les études de turbulence et introduit des termes non résolus. Si le
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calcul de la moyenne de Reynolds est particulieérement adapté aux écoulements incompressibles,
il se pose des problemes avec les écoulements qui présentent des variations de densité
importantes, tels que les écoulements compressibles ou réactifs. Ces types d'écoulements posent
des problémes car le processus de calcul de la moyenne de Reynolds génére de nombreuses
corrélations non résolues en raison de ces variations de densité [40] [41].

En conséquence, les moyennes pondérées par la masse, également connues sous le nom
de moyennes de Favre, sont souvent privilégiées dans le domaine de la combustion. Elles
permettent de tenir compte d’une fagon plus précise les variations de densité et des fluctuations
qui y sont liées, ce qui est essentiel pour une modélisation plus fiable pour le cas des
¢coulements réactifs [25] [41][42]. Elle est définie par 1’équation (3-12) ci-apres :

Q= (3-12)

IR

Ou ¢ désigne une masse ou une quantité moyennée de Favre. La encore, la variable

locale instantanée ¢ peut étre divisée en moyenne de Favre et en sa partie fluctuante ;
p=g+o" (3-13)
Ou g"correspond a une fluctuation ou oscillation aléatoire autour de la moyenne de

masse. On signale ici qu’il n'existe pas de relation directe entre les moyennes de Favre ; et celle

de Reynolds @ .

En revanche, I’équation (3-14) montre que pour avoir une relation entre les deux quantités
nécessite la connaissance des corrélations des fluctuations de densité, p'e' qui restent cachées

dans les quantités moyennées de Favre :

P (3-14)
P

Naturellement, si p'et ¢'sont peu liés, la différence entre les quantités moyennées par

Reynolds et celle de Favre devient insignifiante. Cela est particulierement vrai pour les
¢coulements incompressibles, lorsque les deux méthodes de calcul de la moyenne donnent des
résultats identiques [25].

En utilisant la technique de moyenne de Favre pour calculer la moyenne des variables de
débit, les équations de bilan instantané (3-1) (3-2) (3-5) (3-6) et (3-8) deviennent :

i/Equation des gaz parfaits :

p=prT (3-15)
11/ quantité de mouvement :

0 _ 0 _ 0 (_ — ) ap

—pu +—puu, =—1I\7. —puu, |-— 3-16

o T o Pt T e T TP T e (3-16)
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iii/ Equation de continuité :

P P _ (3-17)
ot  Ox,

iv/ Equation de conservation de masse :

opY, opuY O (_=0Y _..| =
Lk T k- " |\ oD —L—puY |+ 3-18
o Py P P o PU; L, e ( )

1 1 1

v/ Equation de 1’énergie :

0, - .\ opuh o(=0T & — o _..) - 0
—|ph-p)+——=—| A —+)) pD.h—L—puh |+q+—|7,u 3-19
(Ph-p)+=—==— 2 ;p gy P [+ (7,u) (3-19)

1 1 1 1

Le terme ¢ qui a apparu dans I’équation (3-19) représente une €nergie de radiation dont

elle est définie comme des différences de température entre deux corps, le rayonnement prend
de l'importance et I'emporte sur les autres modes de transfert de chaleur. Dans les flammes, il
fonctionne comme un dissipateur de chaleur, en particulier dans la zone post-flamme, qui se
caractérise par des taux de réaction chimique réduits a des valeurs minuscules ou par la présence
de suie [25].

3.3.2 Fermeture des équations

Les équations de Navier-Stokes moyennées comportent des termes non fermés. Le terme
de I'équation de la quantit¢ de mouvement est défini comme le tenseur des contraintes de

Reynolds puu; . L'énergie turbulente pu, /i et les termes de transport des espéces pu,Y, sont

dérivés des équations moyennes de 1'énergie et de la fraction de masse, respectivement.

Le taux de production chimique moyen @, généré par I'équation de la fraction massique

moyennée est aussi un terme non fermé. Dans un mod¢le de combustion, la fermeture de ce
terme est critique [38]. En outre, un terme ‘ouvert’ ou non fermé peut étre interprété comme
une information manquante ou encore des grandeurs indéterminées.

En outre, Pour résoudre ce probléme, des techniques numériques peuvent étre introduites.
Il s’agit de la modélisation des turbulences et 'interaction turbulence-combustion. C'est alors
que les calculs numériques des flammes turbulentes entrent en jeu.

De nombreuses recherches ont ét¢ menées sur le theme de la modélisation des équations
moyennées, ce qui a conduit a 1'élaboration d'une grande variété de modeles plus ou moins
complexes. Ils peuvent étre classés en fonction de l'ordre des corrélations auxquelles les
hypothéeses de fermeture sont appliquées.

Par conséquent, la technique de modélisation est la recherche de nouvelles équations ou
relations algébriques pour fermer le systéme d'équations, moyennées qui doit €tre étayée par
une validation expérimentale. Les techniques de fermeture utilisent des équations statistiques
pour calculer les variations de vitesse en différents points. Par conséquent, nous distinguons
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plusieurs types de modeles basés sur l'ordre des moments utilisés comme principales inconnues.
C'est ainsi que 1'on parle de :

- 1/ Modgeles du premier ordre, qui représentent les corrélations duales en fonction du gradient
du champ moyen et de la viscosité de la turbulence a 1'aide de ’hypothése de Boussinesq [43].
Les mode¢les algébriques (cf§. Baidwin-Lomax [44][45] et Cebeci-Smith [46]) expriment

directement les corrélations, en particulier le tenseur de Reynolds ”1”, , en fonction d'autres

variables d'état, et des modeles qui impliquent des échelles de turbulence et nécessitent une ou
deux équations supplémentaires. Les modeles algébriques sont peu colteux et faciles a
appliquer, mais leurs résultats ne sont pas toujours corrects et doivent étre adaptés a chaque
application [4][38][47].

- 2/ Les modeles du deuxieme ordre sont développés en établissant des €quations qui
définissent les termes du tenseur des contraintes de Reynolds et du vecteur de flux de chaleur
turbulente. Ces mod¢les permettent de prévoir la dynamique des écoulements turbulents. Ils
s'accompagnent d'un colt de calcul relativement élevé mais, les avantages offerts par ces
modeles peuvent ne pas étre suffisamment importants pour justifier le cott. [38] [47] [48]

3.4 Représentation de la turbulence

Dans le domaine des phénomenes naturels et des activités industrielles, le comportement
de la dynamique des fluides est largement régi par des flux fluctuants et turbulents. La
distinction fondamentale entre un écoulement laminaire et un écoulement turbulent réside dans
I'implication de diverses dimensions spatiales et temporelles dans ce dernier, ainsi que dans son
instabilit¢ dynamique et l'apparition de fluctuations imprévisibles. Par exemple, lorsque
I'énergie cinétique d'un fluide visqueux franchit un certain seuil, il passe d'un état laminaire a
un état turbulent, surmontant les forces de cohésion entre ses molécules. A des vitesses réduites,
la viscosité moléculaire inhérente au fluide agit pour atténuer les petites perturbations,
préservant ainsi sa nature laminaire ordonnée [39][49][50].

Le nombre de Reynolds Re est une méthode fréquemment employée pour différencier les
¢coulements laminaires des écoulements turbulents. Il représente le rapport entre les forces
inertielles et visqueuses et permet de mesurer la transition d'un fluide d'un régime laminaire a
un régime turbulent. Lorsque le nombre de Reynolds dépasse un seuil critique, les petites
perturbations de I'écoulement deviennent instables, et leur augmentation rapide conduit a un
état turbulent [29][51].

L.F. Richardson[52] résume la nature des écoulements turbulents, qui sont caractérisés
par une large gamme d'échelles temporelles et spatiales. En effet, les grands tourbillons a
nombre de Reynolds élevé se décomposent en tourbillons plus petits qui se décomposent a leur
tour en tourbillons encore plus petits (figure 3-1(a)). Ce processus se poursuit jusqu'a ce que les
forces visqueuses commencent a dominer les forces convectives et que les plus petits tourbillons
soient dissipés. Ce phénomene est connu sous le nom de ‘cascade d'énergie’ du mouvement
turbulent et remonte a la théorie de Kolmogorov pour les turbulences homogénes et isotropes.
L'énergie cinétique turbulente locale k est définie comme suit :
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gttt Ly (3-20)
2 p 2
En outre; Richardson et Kolmogorov[47] introduisent le concept de cascade d'énergie,
telle qu'illustré a la figure 3-1, pour éclaircir le mécanisme par lequel 1'énergie cinétique
turbulente est transférée des grandes aux plus petites échelles. La cascade présentée illustre la
progression de 1'énergie dans le spectre d'ondes K [rad/m], correspondant a une longueur d'onde

=2/ HKH dont la turbulence est généralement considérée comme un ensemble de structures

tourbillonnaires réparties sur une large gamme de fréquences. L'énergie est générée par des
structures expansives a faible nombre d'ondes en raison de variations importantes de la vitesse.
L'énergie est ensuite acheminée vers la zone d'inertie de magnitude réduite. Bien qu’en signale
que les petites valeurs de kK correspondant a des tourbillons a grandes échelles.

'y

Integral range Inertial range | Dissipative range Densité Production Zone d'inertie Dissipation
A i A g » < » spectrale
! \ Exov?l /) l l d'énergie
Eol™ #g¥ FEoppst gt E(.n

Sens du transfert
d'énergie turbulente

]

log Efk)

Imtegral length
scale

mp  heat
- .
Nombre
Kolmogorov scale Echelle Echelle de d'onde
. low k ) > macroscopique Echelle de Taylor Kolmagorov K
1=k~ 0g yi=(viie) (anisotrope) (équilibre universel) (isotrope)
(a) (b)

Figure 3-1 : Cascade d’énergie turbulente de Kolmogorov[47]

En outre, le taux de transfert d'énergie constant dans le domaine inertiel conduit a une
pente de -5/3, dont, pour les trés petits tourbillons, 1'énergie par unité de nombre d'onde diminue
exponentiellement en raison des effets visqueux.

Bien qu’il soit possible d’identifier deux autres échelles de longueur essentielles pour les
turbulences qui limitent la zone inertielle (figure 3-1(b)), a savoir 1'échelle de longueur intégrale

1, et 1'échelle de longueur de Kolmogorov 77 qui correspond a 1'échelle des plus petits

tourbillons. A cette échelle de longueur, sont les forces visqueuses qui dominent en
convertissant ainsi I'énergie cinétique k des plus petits tourbillons en énergie thermique.
L'échelle de Kolmogorov doit donc étre fonction de la viscosité cinématique , et du taux de
dissipation de I'énergie cinétique & [25][38].

Selon la théorie de Kolmogorov, la zone inertielle se distingue par un exposant de loi de
puissance de k" . Le taux de dissipation de 1'énergie cinétique turbulente ¢ peut étre déterminé
de I’équation suivante :

1

N

n=|— (3-21)
&
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Le taux de dissipation & peut étre défini aussi comme un rapport d’énergie cinétique

u'z(l”) divisé par I’échelle du temps % ) :[47]

12 13
_ Lrl (r) _u"(r) (3-22)
Jowy
Tout au long de la cascade, le nombre de Reynolds Re() diminue progressivement de

Re, 3 des valeurs approximatives d'unité, ce qui signifie un état dans lequel les forces d'inertie
et de viscosité sont en équilibre. L'échelle de Kolmogorov 7, qui est influencée par la viscosité

et le taux de dissipation & de 1'énergie cinétique turbulente k, est responsable de la
détermination de la plus petite échelle présente dans un écoulement turbulent[4].

Par ailleurs, en écrivant le nombre de Reynolds Re” =1:
81/3 774/3

Re =1 =1 (3-23)
1% 1%

L'échelle de longueur intégrale lt, représente 1'échelle de longueur a laquelle les

tourbillons qui contient la plus grande quantité d’énergie.

Le rapport de 1'échelle de longueur intégrale 1,, a I'échelle de longueur de Kolmogorov 7
est alors exprimé a partir de (3-29), (3-30) et (3-31) : [41]

uv3
L = (Re, )" (3-24)

7 v/ Vi
v
En outre, il est possible de calculer I'échelle de temps de Kolmogorov 7,, qui est

directement li¢e a la durée du renouvellement d'un tourbillon de Kolmogorov.[53]

r =X (3-25)
&

Par conséquent, I'échelle de longueur intégrale lt peut étre interprétée comme 1'échelle de
longueur a partir de laquelle les fluctuations de vitesse sont principalement indépendantes. En
outre, I'échelle de temps intégrale 7,, qui est proportionnelle au temps de renouvellement d'un

tourbillon intégral, peut étre définie comme suit :[25][54]

3 (3-26)
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3.5 Modélisation de turbulence

La simulation numérique de la turbulence est divisée en trois catégories distinctes. Par
ordre croissant de précision : RANS, LES et DNS. Les modeles RANS utilisent les équations
supérieures a la moyenne pour prédire les quantités moyennes d’écoulements turbulents réactifs.
Le modele DNS calcule explicitement la structure turbulente en résolvant les équations
instantanées de Navier-Stokes.

La précision du modéle LES se situe entre celle de la RANS et celle de la DNS, ou seuls
les grands tourbillons sont explicitement visualisés. La figure 2-2 illustre les trois principales
méthodologies employées dans le domaine de la mécanique numérique des fluides.

RANS LES DNS
Modélisation d Simulation des Simulation de
I'ensemble de grandes structures I'ensemble de la
turbulence turbulence

Modélisation des
petites structures

Figure 3-2 : Comparaison entre les principaux modéles de turbulence[47]

Reynolds suggere que les simulations d’équations moyennes de Navier-Stokes ne
prennent en compte que la modélisation de quantités physiques telles que la vitesse et la pression
tout en favorisant la résolution des échelles de turbulence individuelles. Bien que ces équations
comprennent des composants non fermés, il existe une corrélation entre le spectre turbulent et
les caractéristiques thermochimiques du fluide. Comme les calculs RANS ne tiennent pas
compte clairement de toutes les échelles de turbulence, ces facteurs sont responsables de
I’influence des plus petites échelles non résolues sur les plus grandes échelles.

Compte tenu de cette contrainte, I’un des principaux défis des simulations RANS est la
nécessité de ‘fermer’ efficacement la dynamique des composants non linéaires de I’interaction
entre la turbulence et la chimie [68][69].

En outre, dans le contexte des flammes turbulentes, il convient de noter que la taille des
¢échelles chimiques est souvent inférieure a 1'échelle de Kolmogorov. Par conséquent, les
interactions entre la chimie et la turbulence ne peuvent pas étre résolues directement, ce qui
nécessite 1'utilisation des modeles numériques tel que LES ou RANS.

Cependant, l'utilisation de la simulation numérique directe (DNS) dans I'étude des
¢coulements turbulents réactifs présente un grand potentiel pour améliorer la compréhension de
la physique sous-jacente de ces écoulements [50][55][56]. En outre, le cofit élevé qui y est
associé nécessite une évaluation et une optimisation approfondies de tous les composants des
outils DNS afin de minimiser les dépenses de calcul[49][57]. L'utilisation d'une cinétique
chimique compléte pour l'analyse pratique des carburants dans des écoulements
tridimensionnels avec des nombres de Reynolds ¢élevés est actuellement un défi pour les
simulations numériques directes (DNS) [57][58].
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Dans son ouvrage ‘Turbulent flow’[39], Pope propose cinq critéres différents pour
déterminer les modeles de turbulence appropriés :

i/ Niveau de description

i1/ L'exhaustivité

111/ Le cott et la facilité d'utilisation,
iv/ champ d'application

v/ La précision

I est évident que le DNS représente le cas extréme ou une grande précision et une large
applicabilité peuvent étre atteintes. Quoi qu'il en soit, la description limitée fournie par les
fermetures a flux moyen est ¢galement adéquate dans de nombreuses applications. Un mod¢le
peut étre défini comme complet si les équations qui le composent sont exemptes de
spécifications dépendant du débit. Le colt et la facilité d'utilisation représentent la principale
raison pour laquelle les méthodes qui offrent un niveau ¢élevé de description de la turbulence ne
sont pas utilisées habituellement dans les configurations de flammes réelles due au cofit de
calcul élevé et complexité de la mise en ceuvre du modele DNS.

Dans cette étude, l'effort principal sera concentré sur la fermeture du terme source
chimique pour les flammes turbulentes non-prémélangées. De plus, la configuration des
flammes utilisées pour valider les nouvelles idées proposées ici n'est pas complexe ; plus
précisément, des flammes de jet a haute turbulence seront simulées. Par conséquent, une
approche RANS peut étre suffisamment appropriée pour mener une ¢étude réussie sur
I'interaction turbulence-combustion dont deux modéles de turbulences sont utilisés ;
le RNG-k-¢ pour simuler le systeme étudi¢ en régime stationnaire et SST-k-o qui sera utilisé
pour I’é¢tude du régime stationnaire et instationnaire, dans lesquels seules les quantités
moyennes des flammes peuvent étre prédites, mais qui offre de grands avantages en termes de
cotts de calcul.

3.6 Le Modeéle de turbulence RANS

Les équations de conservation moyennées de Favre (équations (3-15) a (3-19)) sont
résolues dans les modeles RANS pour les écoulements réactifs afin de fermer les contraintes de
Reynolds ce qui ont été produites par le processus de moyennage.

Il existe deux types fondamentaux de mod¢les turbulents qui peuvent étre dérivés des
équations de transport moyennées de Favre.

1/- En utilisant la méthode de Boussinesq (4Annexe I), les contraintes de Reynolds
inconnues du premier groupe sont reliées au gradient de vitesse moyen [49][50][59]:

—Duu. = @+% 2 ok + 0t ) 327
/0 i lut 6x. axi 3 IO Iut axi ij (' )

J

Ou U, est la viscosité turbulente (ou viscosité tourbillonnaire).
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L'hypothése de la viscosité turbulente est utilisée pour relier les contraintes de Reynolds
aux variables de I'écoulement moyen. Le principal avantage de ces approches est le colt de

calcul minimal associé au calcul de la viscosité U, .

En revanche, 1"'hypothése de Boussinesq présente un défaut dans le sens ou elle suppose

que MU, estune quantité scalaire isotrope, ce qui n'est pas strictement vrai selon [25] et [38].

2/- L autre approche est utilisée pour déterminer les valeurs non fermées dans la deuxiéme
catégorie de modeles RANS. Les équations de transport pour chaque terme du tenseur des
contraintes de Reynolds et pour le taux de dissipation sont résolues dans cette situation. Cela
signifie que dans les écoulements en 2D, cinq €quations de transport supplémentaires doivent
étre résolues, et dans les écoulements en 3D, sept équations de transport supplémentaires
doivent étre résolues. Cette méthode est utilisée par les modeles connus sous le nom de
‘Reynolds-stress’ ou ‘second-moment’.

En outre, la viscosité turbulente Y, reste inconnue pour les modéles basés sur I'hypothese

de Boussinesq. A cet effet, trois approches principales ont ét€¢ proposées pour résoudre le
probléme : des expressions algébriques qui ne nécessitent pas d'équation d'équilibre
supplémentaire :[25]

1. Le modele de longueur de mélange de Prandtl ; est un exemple de modele a
€quation zéro dans lequel la viscosité turbulente est liée au gradient de vitesse par
une simple expression algébrique. Dans cette approche, une longueur de mélange
imposée, qui dépend fortement de la géométrie de 1'écoulement.

2. Le modéle de Spalart-Allmaras se caractérise par sa formulation relativement
simple a une équation. Il implique la résolution d'une équation de transport pour
la viscosité cinématique des tourbillons, ce qui évite a définir I'échelle de longueur
caractéristique de maniére explicite. La conception de ce modéle a été
spécialement adaptée aux applications aéronautiques qui comprennent des
écoulements pres des parois. Les performances de ce modéle sont avérées et tres
convaincantes, en particulier dans le contexte des couches limites exposées a des
gradients de pression défavorables.

3. Les mode¢les a deux équations consistent a résoudre deux équations de transport
distinctes, ce qui permet de déterminer de mani¢re autonome les échelles de
vitesse et de longueur des turbulences. Parmi ces modeles de turbulence qui
agissent par ce concept, le modele standard k- qui occupe une place importante
dans la simulation des écoulements turbulentes. Depuis son introduction par
Launder et Spalding, ce modele s'est imposé comme un moyen essentiel pour
effectuer des calculs d'écoulements réalistes.

Dans cette étude on se limite que sur les modeles a utilisés dans notre parcours de
recherche, mais ¢a ne nous empéche pas de citer les modéles les plus utilisé dans le domaine de
simulation de la combustion tel que le modele Wilcox (Standard k-®), LES, et le modele
DNS en annexes.
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3.6.1 Le modéle Standard k-¢

Le modele & — g est fréquemment utilisé pour le calcul numérique, c’est un modele a deux
équations, méme s’il présente des limites pour certains cas due aux limites dans sa capacité a
gérer de maniére efficace des situations ou des variations de pression importantes. Le modéle
affiche une précision abordable pour pas mal de cas dont il a utilisé. Dont, il convient aux
itérations initiales, aux calculs approximatifs et aux ¢études paramétriques. L’équation
(3-28) [46] donne une explication de la viscosité en circulation.

_ K

=P, (29
0, _ 0 (_. 0 U, | ok _

—(pk)+—Ipi k)=—|| u+-—L+ |— [+ P. — pe 3-29
at (IO ) axj (p J ) axj [,U ijﬁxi k ,0 ( )
0, 0 ,_. 0 u, | ok € _&

—(pe)+—I(piue)=—|| u+—+|— |+C,—P -C_p— 3-30
o (Pe) g (pie) =2 [” ajaxi APy (3-30)
P :_pulﬁ'u']ﬂa_xl (3-31)

Les variables 0;, 0,, C,; et C,, représentent des constantes du modéle. Les valeurs

typiques de toutes les constantes sont présentées dans la table (3-1). Le terme source [ est

¢vident dans 1'équation (2-73), comme indiqué dans [60] :

’ ng
0.09 \ 1.00 \ 1.30 ’ 1.44 ’ 1.92

Table 3-1 : Valeurs des constantes ampériques du modéle k- proposé par Poinsot et al. [60]

C ‘ O-k O-g ’ Cgl

#

3.6.2 Le modeéle RNG-k-¢

Le mode¢le de turbulence RNG-k-¢ (Yakhot et Orszag, 1986) déduit le comportement des
tourbillons a grande échelle de celui des tourbillons plus petits en utilisant les propriétés de
similarité d'échelle inhérentes a la cascade d'énergie (Bradshaw, 1997).

Ce mode¢le utilise un coefficient modifi¢ dans I'équation du taux de dissipation ce qui
permet l'interaction entre la dissipation turbulente et le cisaillement moyen ce qui donne une
bonne prédiction pour les écoulements qui présentant une forte courbure de la ligne de courant
comme, les écoulements au-dessus d'une marche orientée vers l'arriere (Yakhot et al, 1992) et
les écoulements dans un conduit d'expansion que le modéle de turbulence k-¢ standard [61].

Cependant, ses performances se dégradent lorsqu'il s'agit de prédire des écoulements dans
une conduite de contraction (Hanjalic, 2004).

Dans le modele RNG [61][62], 'équation & reste la méme, mais I'équation & est modifiée
par l'introduction d'un terme supplémentaire, ce qui rond I’équation de & comme suit :
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o, 0, all ulak] . e & . _ai
—(pe)+—(piie)=—|| u+—+ |—|+C,—F -C,p—+C ps— 3-32
- (7) o (piic) o Ku qg] &J R Cap =+ Cape— (3-32)

1

_ 0il,
D’aprés [61], le terme C,,p¢ a—’ a été ajouté par Han et Reitz [62] pour prendre en compte
X.

1

les effets de la compressibilité. Le coefficient C, est donné par ’équation suivante [62] :

142G, =3m(n—-1)+(-1)°’V6C,C,p

&3 3 (3-33)
1
Cn=—o- (3-34)
B,
Avec ;
£=0.012
1, =4.38

Ainsi, I'équation RNG k — ¢ est fermée avec C,5, calculée par I'équation (3-33).

Le tableau suivant illustre les constantes empiriques du mod¢le.

’ C52 ’ Cg}
1.92

C

Cll ‘ O-k ‘ O-g ¢l

0.0845 | 1.39 1.39 1.44 -0.9 (AU>0)

1.726(AU<0)

Table 3-2 : Valeurs des constantes ampériques du modeéele RNG-k-¢. [62]

Cependant, la version classique de ce modele comporte un désavantage majeur a
proximité des parois. On peut expliquer la prédiction inexacte de cette zone par la présence de
faibles niveaux de turbulence.

3.6.3 Le modéle SST-k-®

Le modéele SST k- est développé par Menter (1991) [63] dont, il a proposé un modele
bicouches qui intégre des éléments du modele & - @ de Wilcox [64] et du modele k-¢. Cette
formulation hybride vise a tirer les points forts de chaque modele, comme : la robustesse et la
précision du modéle & - @ a proximité des parois et I'indépendance du modele k-¢ loin de la
paroi et aux conditions extérieures. Dont, Menter a d'abord introduit le modele w-k BSL
(BaSeLine) [63], qui a ensuite été suivi par le modele w-k SST (Shear Stress Transport) [65].

L'équation pour le k est la méme que dans le modele & - & mais elle peut s’écrire sous la
forme suivante,

(k) opik)_,
ot Ox . k

J J

. 8 ok
ko+——|(u+ ax 3-35
B pka ax,[(” Gkﬂ,)axj] (3-35)

L'équation @ s'écrit comme suit :
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o(po) , (p”f”)=a9Pk—ﬁﬁwuai{(um#ja—”}z(l ") o, L 220 56,

ot ox, k : p)ox, o " wox o,
Avec ;
o,
P =7,—
b Tox,
_ (o ou; ) 2 _—
T, =pV,| —+—= |-=pkJ, 3-37
/ pt(@xj Gxij 300 (37
pk
AL
1)

P, dans I’équation (3-37) représente le terme de production de I’énergie cinétique

turbulente et 7; est le tenseur des contraintes de Reynolds.

Bien que, les coefficients du modele sont définis comme suit :
a=oF +a,(1-F)
B=pE+p,(1-F)

o, =0,F+0,(1-F)
o, = O-wIE + O-wZ(l_E)

F1: ¢’est un facteur qui réagit comme suit :

- Pres de la paroi : plus qu’on est pres (y=0) de la paroi plus que le facteur Fi soit plus
proche de 1. Cela active le modéle k-, qui sert a capturé les phénomenes pres des

parois.

- Loin de la paroi : F1 tend vers 0 pour y>0, c’est le modele k- qui intervient pour
calculer les parametres de la turbulence.

Les constantes du modele SST-k-o sont illustrées dans le tableau suivant :

Cindice a B Ok Oon B*
1 5/9 0.075 0.85 0.5
0.085
2 0.44 | 0.0828 1 0.856

Table 3-3 : Valeurs des constantes ampériques du modele SST-k-w
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Avec ;

F, =tanh (arg4 )

k 500v | 4po,  k
\/_ . ]; p 02 (3-38)

arg = min| max ,
& £0.09-a)-y Yo | Cy

C,, =max 2,006021%8—60;10*20
@ Ox, O,

y est la distance de la paroi.

3.7 Modélisation de la combustion non-prémélangée

Au cours des dernieres années, divers modeles ont été développés pour simuler la
combustion turbulente non-prémélangée.

Comme mentionné dans la littérature, certains modeles supposent que les réactions
chimiques sont infiniment rapides, tandis que d'autres, plus avancés, supposent que ces réactions
ont une vitesse finie. Dans cette dernic¢re catégorie, les approches les plus courantes sont le
modele de la fonction de densité de probabilité (PDF) [25], le mod¢le de flamelette [66] et les
fermetures de moment conditionnel (CMC) [55]. Le modele PDF peut étre appliqué a la
combustion prémélangée comme a la combustion non-prémélangée, car il est moins spécifique
dans le choix du mode¢le de mélange turbulent. Le modele CMC est étroitement 1i€¢ au modele
de flammelette et partage ses propriétés en ce qui concerne le mélange. Dans ce contexte, on se
limite a la présentation qu’a le concept du modele de la fonction de densité de probabilité
présume[67][68].

3.7.1 Présentation de la technique PDF

La technique de résolution des problémes des écoulements a ’aide de la technique de
fonction de densité de probabilité est établie en 1969 par Lundgren [69] et S. B. Pope[70] qui
sont étudié la jointe (PDF) de la vitesse.

L'équation ci-dessus présente une représentation de forme fermée du flux convectif. Dans
le contexte des fermetures pour un écoulement moyen, il est nécessaire d'avoir un modéle qui
tienne compte des contraintes de Reynolds, qui sont responsables du transfert de quantité de
mouvement [25].

Cependant, il n'est pas nécessaire de décrire ces processus dans 1'équation de la fonction
de densité¢ de probabilit¢ de la vitesse, ce qui permet d'éviter I'hypothése de diffusion du
gradient. Lundgren a introduit des modeles de relaxation simplifiés pour représenter les
variables inconnues et a réussi a dériver des solutions analytiques pour le probléme de la
fonction de densité de probabilité (PDF) dans le contexte de la dynamique des fluides simple
[70].
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3.7.1.1 Définition de la PDF

Soit ¢ la valeur d'une variable de composition (la fraction massique d'oxygene, par
exemple) qui s’agit d’un point dans un écoulement réactif défini par la coordonnée spatiale xo
au temps to. Pour faciliter I'analyse, on suppose cet écoulement peut étre réalisé autant de fois
(événement) et que le temps t est mesuré a partir du début de 1'écoulement. Ainsi, a partir de
chaque événement, nous obtenons une valeur de ¢ ; étant donné que 1’écoulement est turbulent,
et toutes les valeurs enregistrées de ¢ sont différentes. Ou encore ; Il n'est pas possible de
prédéterminer la valeur de ¢ qui sera obtenue lors d'un événement donné. En d'autres termes, ¢
est une variable aléatoire. Cependant, il est possible d'attribuer une fonction PDF qui permet de
donner les probabilités d’avoir une valeur de ¢ dans un intervalle donné [70].

3.7.1.2 Propriétés de la PDF

Soit f(x) la fonction de densité de probabilité pour la variable aléatoire continue x. Voici
quelques propriétés de la fonction de densité de probabilité [71][72]:

e La fonction de densité de probabilité est toujours positive pour toutes les valeurs de x soit :
f(x)=0, VxeR (3-39)

e ['aire totale sous la courbe de densité de probabilité est égale a 1 :
I S(x)dx =1 (3-40)

e La fonction de densité de probabilité d'une variable alé¢atoire continue sur une seule valeur
est nulle ce qui est interprété par :

P(x=a)=jf(x)dx=0 (3-41)

L’avantage de cette technique c’est qu’on peut introduire d’autres variable dans cette
fonction.

Il convient de mentionner que Klimenko et Bilger [73] ont recommandé d'utiliser des
fermetures pour les équations moyennées, ce qui semble bien adapté aux flammes non-
prémélangées puisque la réaction chimique se produit préférentiellement autour des conditions
steechiométriques. Deux types de modeles de de la PDF sont proposées :

a/ Approche de la PDF présumée.
b/ Approche de la PDF transporté.

3.7.1.3 Concept de la PDF présumée :

Cette méthode suppose une forme spécifique pour la fonction de densité de probabilité
(PDF) au départ. Cette forme dépend des moments du premier ordre (valeurs moyennes) de la

variable fraction de mélange Z (dénotée par Z et ses cas particuliers Z * ). La PDF est ensuite

calculée en chaque point sur la base de ces moments [74][75], dont les valeurs sont déterminées
par des équations expliquées ci-apres.
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3.7.2 Fraction de mélange moyenne et sa variance

Dans les écoulements turbulents, la valeur moyenne de la fraction de mélange (désignée
par Z ) indique dans quelle mesure le carburant et l'air sont mélangés localement. En outre, la

qualité du mélange des réactifs se refléte également dans la variance Z'> . Cette derniére nous

indique a quel point les valeurs de la fraction de mélange s'écartent de la moyenne. En analysant
a la fois la moyenne Z et la variance de la fraction de mélange. La description du mélange
dans I’écoulement turbulent est alors obtenue par les équations suivantes [59]:

oz

o _ o _ 0 .
Z(DZ) + — (puZ) = —(pD=-pu'Z 3-42
v (pZ) o (pu,Z) axi(/o ox pu.Z" ) (3-42)

O . O o -
“(pZ? )+—(puzZ?)= —(puZ
Y (pZ~) o (pu,Z") ox, (pu,Z")

[ S
Transport turbulent

—— (3-43)
0 oz oz —— 0Z oZ oz
+— D +2Z — D— 2pu. 7 — - 2pD— —
ox, (r ox, / X, ('D ) Pt ox, r ox, Ox,
Diffusion moléculaire Production Dissipation
On pose :
Px = 2pD[aZ ] (3-44)
ox,

C’est le taux de dissipation scalaire des fluctuations du champ de la fraction du mélange Z

Pour le cas ou le gradient de Z est nul (cas des flammes homogeénes), I'équation (3-43)
se réduit a :

oz oz —
—(,OZ )= -2p Da—g =pPX, (3-45)

%p ; c’est le taux de dissipation scalaire. Cette quantité est trés importante dans 1'étude

des flammes non-prémélangées parce que c'est le critére utilisé pour évaluer les effets de non

équilibre de la chimie qui sont causés par la turbulence.

Pour les grands nombres de Reynolds les termes de diffusion moléculaire sont devenus
négligeables devant ceux du transport turbulent, alors les équations fermées de Z et z™

prennent la forme suivante :

o o oz
= (pZ)+—(pu,z)=—| pD, 3-46
(p ) ox (P, z)= ox (p ax[] (3-46)
O s O (_ .\ O |_.0Z%| _ . 0Z0Z _& _m
¢ (pz +_( uZ )=— D, 4 |+pD, L% _pEz 3-47
at(p ) o pu, 8x[[p lﬁxl} p . P (3-47)
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Les équations (3-44) et (3-45) sont utilisées pour présumer la PDF de Z et P(Z) en utilisant
la fonction béta (f function ou integral d’Euler du premier type). Les équations (4-48) et
(4-49) ci-aprés nous ont permet de calculer les grandeurs moyennes dans chaque point de
I’écoulement :

Y, = j)’k(Z)P(Z)dZ (3-48)

T= j[T(Z)P(Z)dZ (3-49)

D’apres M. ABRAMOWITZ et LA. STEGUN][76]. 1l est possible d’écrire P(Z) en fonction de
la fonction béta B(a, p) dont, P(Z) est donnée par la formule suivante :

ze ' (1-2"1)
P(Z)y=————/
B(a,p)
_T(@)I(B) i
B(a,p) = et f) (3-50)
a, >0

Avec I' ; ¢’est la fonction gamma définie par le mathématicien suisse Leonhard Euler en 18°
siecle, c’est une extension de la fonction factorielle aux nombres réels[77]:

+00

[s=T(s)= | e *x" 'dx
{ (3-51)

s>0

On signale que la fonction gamma peut étre représentée par d’autres formes mais la forme
(3-49) est la plus rependue.

Les coefficients a, B de I’équation (3-48) sont calculés par les relations suivantes

a=y”Z
B=r(1-2) (3-52)
y:L:Z)_l

z

La figure (3-3) illustre le comportement de la fonction béta pour diverses combinaisons
de parametres ( Z et y). Il est intéressant de noter que la fonction converge vers une distribution
de Gauss lorsque z™ devient treés petit (grand y). Cependant, des limitations existent ;
Pour a < 1, une singularité apparait a Z = 0, et pour B < 1, une singularité apparait a Z = 1. Bien
que la fonction béta offre une bonne flexibilité, elle ne peut pas capturer les distributions avec
des singularités a la fois a Z =0 et Z = 1, ainsi que ses pics se trouvent entre 0 <Z < 1 [78].
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Z

Figure 3-3 : Forme PDF de la Fonction béta pour Z ety [78]

Il convient de mentionner que Klimenko et Bilger [73] ont recommandé d'utiliser des
fermetures pour ces moyennes, ce qui semble bien adapté aux flammes non-prémélangées
puisque la réaction chimique se produit préférentiellement autour des conditions
steechiométriques. Deux types de modeles de de la PDF sont proposées :

a/ Approche de la PDF présumée.
b/ Approche de la PDF transporté.

3.8 Modélisation du rayonnement et le modéle P-1

Le terme ‘source de chaleur’ est exprimé comme suit lorsque le transfert radiatif est
important pour la physique des flux réactifs :

S=o.+0. (3-53)

Ainsi, pour les processus chimiques @, est le terme de la source de chaleur et O, est

la perte de chaleur par rayonnement.

En outre, Il a ét¢ démontré que le rayonnement était le mécanisme de transfert de chaleur
dominant, en particulier entre le mélange réactif et les parois. De plus, le transfert de chaleur
vers les parois n'a pas été pris en compte. Cela permet d'adapter un modele simplifié€ pour traiter
le rayonnement. Ici, le modele P-1 a été considéré pour calculer la perte de chaleur par
rayonnement.

Le mod¢le de rayonnement P-1 est le cas le plus simple d’un modele plus général P-N
développé par Cheng.[79] Ce modele est fond¢ sur I'expansion de l'intensité du rayonnement I
en une série orthogonale d'harmoniques sphériques. dont seulement quatre termes de la série
sont utilisés, le flux de chaleur radiatif écrit: [80]

0 =TVG (3-54)
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Ou le parameétre I est donné par :

1
b= (3(G+GS)—CJS) (3-33)

Avec A le coefficient d'absorption, 0, le coefficient de diffusion et C le coefficient

linéaire-anisotrope de la fonction de phase.

En défini, G comme le rayonnement incident donné par 1'équation de transport suivante :
V-(FVG)—a-G+a-n2~O'-T4:O (3-56)
Ici, 11 est l'indice de réfraction du milieu et O est la constante de Stefan-Boltzmann.

3.9 Conclusion

Dans cette thése on a largement utilisé¢ les simulations en utilisant les modeles de
turbulence (RANS) pour analyser le comportement d'une flamme de diffusion d'hydrogéne. La
recherche a soigneusement sélectionné et mis en ceuvre deux modeles de turbulence, a savoir
les modeles RNG-k-¢ et SST-k-o, tout en veillant a ce que les parametres de simulation en
régime permanent soient maintenus. En outre, la portée de l'analyse a été €largie pour englober
les simulations en régime instationnaire, ce qui permet une compréhension plus compléte de la
dynamique de la flamme. Notamment, 1'application d'une technique de fonction de densité de
probabilité¢ (PDF) pour représenter la chimie de 1'écoulement réactif a souligné 1'importance de
donner la priorité a l'utilisation de modé¢les de turbulence plus simples dans 1'analyse de divers
parametres de flamme.
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4.1 Introduction

Depuis les années 1960, la dynamique des fluides numérique (CFD) a transformé
l'industrie aérospatiale en permettant aux ingénieurs de simuler et d'analyser I'écoulement des
fluides dans les avions et les moteurs a réaction au cours des processus de conception et de
fabrication. Avec les progres de la puissance de calcul et des capacités logicielles, les techniques
de CFD ont également été largement adoptées dans d'autres secteurs, notamment la conception
de moteurs a combustion interne, de turbines a gaz et de fours. En utilisant les simulations CFD,
les ingénieurs sont en mesure d'optimiser la conception et les performances de ces systemes
complexes, tout en minimisant le colit et le temps nécessaires aux essais physiques et a la
validation.

La dynamique des fluides numérique (CFD) est un outil puissant largement utilis¢ par les
constructeurs automobiles pour évaluer les forces de trainée et les flux d'air dans diverses
circonstances. Dans l'industrie automobile, les modéles CFD sont utilisés pour simuler
I'écoulement de l'air a l'intérieur et autour de la carrosserie, du moteur et du systeme
d'échappement d'une voiture. En analysant ces simulations, les constructeurs peuvent optimiser
la conception de leurs véhicules afin de réduire la trainée, d'améliorer le rendement énergétique
et les performances globales. Bien que dans les processus industriels. Les simulations CFD sont
utilisées pour modéliser I'écoulement des fluides dans un large éventail d'applications, de
'aérospatiale a I'électronique grand public. En analysant ces simulations, les ingénieurs peuvent
mieux comprendre le comportement des fluides et optimiser leurs conceptions afin d'améliorer
les performances, de réduire les cofits et de renforcer la sécurité.

Dans ce chapitre, nous donnons un apercu complet des arguments présentés dans cette
thése. Nous commengons par présenter la dynamique des fluides numérique (CFD) et son role
essentiel en tant qu'outil de conception dans diverses applications. Nous nous penchons ensuite
sur la méthode des volumes finis (MVF), en discutant de ses contributions significatives a
I'avancement de la CFD. Enfin, nous concluons en formulant des recommandations pour les
recherches futures dans ce domaine.

4.2 Apercu sur la mécanique des fluides numérique (CFD)

La dynamique des fluides numérique (CFD) est une méthode utilisée pour prédire et
analyser les comportements d'écoulement des fluides en utilisant des techniques numériques
pour résoudre les équations d'écoulement des fluides. Ces équations sont basées sur les principes
de conservation de la masse, de la quantit¢ de mouvement et de I'énergie, ainsi que sur le
transfert de masse. En transformant les équations aux dérivées partielles en équations
algébriques par des méthodes numériques, les simulations CFD peuvent étre réalisées par
résolutions successives a l'aide de programmes informatiques spécialisés. Cela permet une
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analyse détaillée et une compréhension des schémas d'écoulement des fluides et de leur
comportement dans différents cas de figure. [74][65].

En outre, La CFD est utilisée dans les processus de conception actuels pour améliorer
l'efficacité des produits sans avoir recours a des essais physiques colteux. Dont, au cours de la
derniére décennie, les outils et les méthodes ont été constamment améliorés afin d'augmenter la
productivité et de réduire les délais de réalisation. La derniére révolution est venue de
l'accélération par le GPU des solveurs CFD, qui a permis de multiplier la vitesse de calcul par
dix. Malgré ces améliorations en performances des solveurs, I'un des plus grands défis auxquels
les ingénieurs sont confrontés dans leur travail quotidien demeure jusqu'a 80% du temps
d'ingénierie est toujours consacré au prétraitement de la géométrie et au maillage [74]. En plus,
la CFD présente plusieurs avantages par rapport aux approches expérimentales, il s’agit de :

Les avantages de 1'utilisation des technologies avancées tels que les CFD dans I'analyse
et la conception des systemes sont les suivants [81]:

1. Réduction du temps et du colit des nouvelles conceptions grace a la simulation et a I'essai
des systémes avant leur construction.

2. Possibilité d'examiner des systemes complexes et dangereux qui sont difficiles a tester par
les méthodes expérimentales traditionnelles.

3. Analyse des systemes dans des environnements risqués, ce qui permet d'optimiser les
performances, de réduire les émissions et d'améliorer la sécurité.

Il est important de noter que les codes CFD sont construits autour d'algorithmes
numériques capables de résoudre les problémes de dynamique des fluides. En général, ces codes
se composent de trois parties essentielles : un préprocesseur, un solveur et un postprocesseur.

Pour rendre leur puissance de résolution plus accessible, les codes (CFD) sont composés
de trois ¢éléments clés qui travaillent ensemble pour simuler le comportement de 1'écoulement
des fluides : le pré-processeur, le solveur et le post-processeur. Le pré-processeur est chargé de
définir la géométrie, de créer le maillage et de spécifier les conditions initiales et limites. Le
solveur est le cceur du code CFD, qui résout les équations gouvernantes a l'aide de méthodes
numériques pour calculer le champ d'écoulement des fluides. Le post-processeur contient une
série d'outils et de fonctionnalités qui permettent aux utilisateurs d'analyser et d'interpréter les
résultats de la simulation, tels que des outils de visualisation, des outils de traitement et d'analyse
des données et des outils d'analyse statistique. En utilisant ces trois éléments, les codes CFD
peuvent prédire les phénomenes d'écoulement des fluides et fournir des informations sur des
problémes complexes de dynamique des fluides.

4.3 Discrétisation des équations de Navier-Stokes

Dans cette section, nous étudierons le processus de résolution du systéme d'équations
abordé au chapitre 2.

La présentation de la méthode des volumes finis est divisée en plusieurs phases. Dans un
premier temps, nous montrerons comment exprimer une équation de transport générale a 1'aide
de la méthode des volumes finis. Cette technique est essentielle pour comprendre la solution
numérique des équations de Navier-Stokes, en mettant l'accent sur son intégration dans la
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méthodologie de résolution. Pour toutes les techniques de discrétisation, les critéres suivants
peuvent étre utilisés pour évaluer ces équations. Pour tous les méthodes de discrétisation de telle
équations peuvent étre évaluées en fonction des critéres suivantes [82][83] :

a-  Loi de conservation[84] :

Lorsqu'il s'agit de simulations numériques impliquant le transport d'une propriété telle que
la masse, I'énergie ou la quantité de mouvement, il est essentiel de s'assurer que la propriété est
préservée dans I'ensemble du domaine de calcul. Cela signifie que la quantité de propriété
sortante d’une cellule par une face doit étre égale a la quantité de propriété entrante dans la
cellule voisine par la méme face afin de maintenir I’équilibre. Ce principe, connu sous le nom
de conservation. C’est un concept fondamental dans de nombreux domaines de l'ingénierie et
de la physique.

b-  Laprécision [59][85]:

La précision quantifie l'exactitude des mesures ou des calculs effectués. Identifier
directement la solution la plus précise peut s'avérer complexe. Dans ce contexte, 1'analyse de
l'erreur de calcul devient un outil nécessaire pour évaluer la qualité des résultats. Bien que, elle
permet d'estimer la vitesse de convergence de l'erreur, c'est-a-dire la rapidité avec laquelle
l'erreur diminue en fonction du raffinement du maillage.

c-  La convergence [86]:

Cette expression particuliere a de multiples applications. En général, le processus de
convergence est prouvé lorsqu'une solution est obtenue. Cependant, elle peut également
indiquer qu'une solution reste stable dans le temps ou avec un raffinement croissant du maillage.
Lorsqu'il s'agit de méthodes itératives, nous utilisons cette expression pour décrire I'écart entre
les itérations successives, ¢également connu sous le nom de résidu, qui est limité a un seuil
spécifique pour que la solution du systéme atteigne la convergence.

d-  La cohérence [50]:

Une méthode numérique est dite cohérente si les solutions approximatives calculées
convergent vers la solution exacte lorsque la taille de la grille de calcul et le pas de temps sont
réduits a zéro. En d'autres termes, une méthode cohérente garantit que I'erreur entre les solutions
approximatives et exactes diminue a mesure que la résolution de la simulation augmente. Cette
propriété est cruciale pour garantir la précision et la fiabilit¢ des mod¢les de calcul dans divers
domaines de 1'ingénierie, de la physique et des mathématiques appliquées.

e- La stabilité [87]:

Lorsqu'il s'agit de problemes qui se produisent sur une courte période, tels que les
problémes transitoires, la stabilit¢ d'une méthode est déterminante. Une méthode stable garantit
que les erreurs n'augmentent pas de maniere incontrdlée au fur et a mesure que le temps passe.
En outre, la stabilité peut également se référer a la fagon dont une méthode de solution itérative
réagit aux erreurs ou a la facon dont les modifications des conditions initiales ou limites
affectent la précision de la solution. Par conséquence, la stabilité est une exigence fondamentale
pour toute méthode visant a produire des résultats fiables et précis.
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4.4 Méthode des volumes finis

La méthode des volumes finis (MVF) est une technique numérique qui transforme les
équations aux dérivées partielles représentant des lois de conservation sur des volumes
différentiels en équations algébriques discrétes sur des volumes finis [88]. Comme pour la
méthode des différences finies ou des éléments finis, la premicre étape du processus de
résolution consiste a discrétiser le domaine géométrique ; dans la méthode des volumes finis,
les équations différentielles partielles sont ensuite discrétisées en les transformant en équations
algébriques qui seront intégrées dans chaque élément ou volume de contrdle. Le systéme
d'équations algébriques est ensuite résolu pour calculer les valeurs de la variable dépendante
pour chacun des ¢léments [65] [88].

La méthode des volumes finis (MVF) est une méthode numérique tres réputée, largement
utilisée pour résoudre les équations aux dérivées partielles. Il s'agit d'un outil fondamental dans
le domaine de la recherche en dynamique des fluides. Les avantages de cette méthode par
rapport a la méthode des différences finies sont les suivants :

1. La discrétion spatiale, qui fait référence a la maniere dont un modéle mathématique est
discrétisé en un maillage d'éléments plus petits, peut étre ajustée pour s'adapter a des
frontieres de forme irréguliere et affinée dans des zones spécifiques pour atteindre une
plus grande précision. Cela permet une modélisation plus précise des systemes complexes.

2. Les expressions intégrales, qui sont des représentations mathématiques de phénomenes
physiques dérivés de lois fondamentales, sont fréquemment utilisées pour décrire des
équations dans les domaines scientifiques. Ces expressions peuvent donner un apercu de
la physique sous-jacente d'un systéme et aider a développer des mod¢les plus précis.

3. La méthode des volumes finis est une technique numérique de résolution des équations
différentielles. Contrairement a d'autres méthodes, elle ne nécessite pas que les variables
soient dépendantes ou différentiables. Elle est donc bien adaptée a la résolution d'un large
éventail de problémes, y compris ceux qui présentent des maillages non uniformes ou des
géométries complexes.

4.4.1 Forme intégrale de la méthode des volumes finis

La méthode des volumes finis (MVF) est applicable dans les domaine unidimensionnels
(1D), bidimensionnels (2D) ou tridimensionnels (3D). Cependant, une approche 2D englobe
efficacement ses composants fondamentaux et peut étre facilement étendue a des dimensions
supérieures ainsi qu'a des systemes d'équations. Par conséquent, nous allons construire la
formulation de la méthode des volumes finis (MVF) en considérant une seule équation aux
dérivées partielles (EDP) bidimensionnelle simple. Cette EDP sera interprétée comme
représentant du mouvement d'un fluide (liquide ou gaz) soluble dans un écoulement uniforme.
Qui, on le présentant par I’équation de forme différentielle 2D suivante :
ou ou ou

at +an+vy5:0 (4—1)

Les variables indépendantes sont t (temps, [s]) et x, y (espace, [m]).

La variable dépendante est U(, x, y) et vx et v, sont des vitesses d'écoulement constantes
[m/s] dans les directions x et y respectivement.
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Dont les conditions initiales sont les suivantes :

U(t=0.x,y)= /(%) (4-2)
11 est facile de montrer que la solution exacte de (4-1) est :
U(t,x,y) = f(x0 +v.5Y, +vyt) (4-3)

Le traitement suivant la méthode des volumes finis (FVM) exige que (4-1) soit écrit sous
une forme spéciale que nous appellerons forme de volume fini. Soit,
H=U-

l

; (4-4)
v,J

<1
+ <

Aveci : est la vitesse d’écoulement, iet j sont les vecteurs unitaires pour un repére
cartésien.
On signale que ’unité des composantes de A est (kg/s)/m. H=H (U ) est appelé densité

de flux et est un champ vectoriel. Les composantes de A/ mesurent le taux de flux de masse a
travers une ligne de longueur unitaire.

Ecrivant I’équation (4-1) selon la forme MVF déja adopter en (2-4) :

a—U+VH 0

ot
(4-5)

Dans le calcul vectoriel, la quantité scalaire, VH , est souvent écrite dlv( ) et représente

la divergence du champ de vecteurs H .

L'intégration de (4-5) sur une région arbitraire (simplement connectée) R dans le plan (xy)
donne :

ﬁR(@; VH)JR— ﬂ 8—UarR +[ VHAR=0 (4-6)

En utilisant une forme du théoréme de Green, le deuxiéme intégral dans (4-6) peut étre
remplacé par un intégral selon un contour autour de périmetre S qui entoure la région R :

j j —dR + c}SSH “fids =0 (4-7)

Ou 1 est le vecteur normal unitaire a S pointant vers l'extérieur en tout point de R. En
définissant U comme la valeur moyenne de U sur R, alors, réécrivant 1’équation (4-7) en
fonction de U :
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A u + Cﬁ H -iids =0
ot § (4-8)
=[] an
Ou A est 'aire de R. Enfin, nous réécrivons (4-8) pour obtenir,
a_U = l H -iids (4-9)
o A°S

La forme semi-intégrale de (4-1) est 1'équation (4-9) qui s'applique a toute région du plan
x-y ou (4-1) est valide. Dans la méthode des volumes finis, la discrétion spatiale est réalisée en
divisant d'abord la région de calcul en un maillage constitué d'un nombre limité de cellules
polygonales. On applique I'équation (4-9) a chaque cellule afin de générer un schéma de
volumes finis (SVF). Il est possible de choisir les formes des cellules de maniere arbitraire afin
de s'adapter aux limites de la région de calcul.

4.5 Le maillage

Les maillages a volume fini sont un outil essentiel dans le domaine de la dynamique des
fluides. Il existe deux catégories principales de maillages de volumes finis : les maillages
structurés et les maillages non structurés. Un maillage structuré est un arrangement de cellules
sous forme de grille, ou chaque cellule est identifiée par une paire d'indices ordonnés. Ces
indices, généralement désignés par 1 et j, permettent d'identifier facilement les cellules et leurs
voisins adjacents. Il est important de noter que les maillages structurés en 2D doivent avoir
exactement quatre cotés. L'un des principaux avantages de l'utilisation d'un maillage structuré
est la facilité de stockage des données dans des tableaux 2D, ce qui simplifie l'extraction des
données. En outre, les maillages structurés permettent d'utiliser des schémas de division
dimensionnelle, ce qui peut réduire considérablement le temps de calcul.

En revanche, les maillages non structurés ne suivent pas un mode¢le de grille régulier et
leurs cellules sont identifiées par un seul index. Dans les maillages non structurés en 2D, les
cellules triangulaires sont couramment utilisées. L'emplacement des cellules adjacentes n'est
pas automatiquement connu dans les maillages non structurés, ce qui se traduit par des structures
de données plus complexes nécessitant davantage de stockage de données. Toutefois, pour les
géométries complexes, les maillages non structurés sont plus faciles a produire que les maillages
structurés.

La figure (4-1) présente une visualisation des maillages de volumes finis. Ces mailles
servent a correspondre aux limites du domaine de calcul. Il est a noter que la méthode des
volumes finis reste référencée au systeme de coordonnées cartésiennes. Dans cette méthode, les
flux a travers les cotés de la cellule qui sont alignés dans n'importe quelle direction. Cette
approche permet une compréhension plus compléte du comportement de la dynamique des
fluides dans un systéme donné et peut fournir des informations plus précises sur les processus
physiques.
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(a) - Maillage structuré (b) : Maillage non structuré

Figure 4-1 : Modéles de maillage utilisé dans la Méthodes des volumes finis

4.6 Discrétisation de I'équation semi-intégrale

Dans la section suivante, nous explorerons une cellule générale qui s'adapte a la fois aux
maillages structurés et non structurés. Pour plus de clarté, nous nous concentrerons sur un
maillage structuré pour les besoins de notre discussion.

4.6.1 Les mailles

Pour résoudre 1'équation (4-9) sur un maillage de calcul, on utilise un schéma de volume
fini. Ce schéma décompose 1'équation en parties plus petites qui peuvent étre résolues
indépendamment dans chaque cellule du maillage. Les cellules sont représentées par l'indice k.
Soit ;

k' 1a surface de la cellule k

M ; est la valeur moyenne (approximative) de U dans la cellule k au niveau du pas du

temps n. Dont, elle est située au centre de la cellule.

—

S nor . ;o
k. est un vecteur normal propre un c6té de la cellule k, pointant vers l'extérieur dont sa

portée est la longueur du coté considéré.

La figure (4-2) présente des données de cellules pour le pas du temps n pour une cellule
générale a volume fini, k, a 4 c6tés. La densité de flux moyenne H , est indiquée sur une seule

face dont le vecteur latéral est noté §. Les autres densités de flux moyennes sur les faces de la
cellule ne sont pas représentées, bien que les vecteurs latéraux soient indiqués sans €tre notgs.

URANS/PDF dans une flamme de diffusion turbulente 53



Chapitre 4: Modélisation numérique

|

Figure 4-2 : Représentation d’une cellule pou volume fini
4.6.2 Discrétisation

La discrétisation est un processus mathématique qui consiste a convertir des €quations
différentielles partielles (EDP) en un ensemble discret d'équations algébriques. Ce processus est
fondamental en analyse numérique et est utilisé pour obtenir des solutions a des problémes
complexes qui ne peuvent pas €tre résolus analytiquement. En divisant le probléme en parties
plus petites et plus faciles a gérer, la discrétisation nous permet de trouver la solution des
équations originales a des points spécifiques dans l'espace et le temps. Le processus de
discrétisation peut étre décomposé en deux étapes : la discrétisation du domaine de solution et
la discrétisation de 1'équation gouvernante. La premiere consiste a diviser le domaine de solution
en régions plus petites, tandis que la seconde consiste a approximer 1'équation différentielle a
l'aide d'un ensemble d'équations algébriques discretes [89].

Lorsque I'on utilise des méthodes numériques pour résoudre des problémes, il est
important de diviser le domaine de la solution en plus petits éléments. C'est ce qu'on appelle la
discrétisation, qui consiste a diviser l'espace en un nombre limité de régions, appelées volumes
de contrdle ou cellules. Si le probléme évolue dans le temps, I'intervalle de temps est également
divisé en un nombre limité de pas de temps.

Une fois que nous avons discrétisé le domaine de la solution, nous pouvons alors
discrétiser les équations de base. Cela implique de transformer les termes de I'équation en un
systtme d'équations algébriques discrétes qui peuvent étre résolues a l'aide de techniques
numériques. En combinant la discrétisation du domaine de solution et les équations directrices,
nous créons une description numérique du probléme qui peut étre résolu a I'aide de méthodes
numériques [90].

. La deuxieme étape de la résolution du probléme consiste a intégrer les équations qui
décrivent le probléme sur tous les volumes de contrdle. Pour que cette étape soit efficace, il est
nécessaire de convertir les équations du probléme en un systéme d'équations linéaires. Ce
processus nécessite une compréhension approfondie des principes sous-jacents et des
hypothéses qui régissent le probléme en question. En intégrant soigneusement les équations sur
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les volumes de controle, il est possible de parvenir a une solution qui refléte fidélement le
comportement du systéme étudié.

4.6.2.1 Discrétisation spatiale
La partie spatiale de 1'équation (4-9) est une intégrale de contour fermé le long du
périmetre de la cellule k. Cette intégrale donne le flux total H sortant de la cellule k. Par
conséquent, le flux total a travers un c6té de la cellule k est 7-S, ou .S est le vecteur latéral
et H estla valeur (constante) de la densité de flux sur le c6té. # dépend de U qui est déterminé
au centre de la cellule k dans le temps n par ,,» Soit /7" le flux (constant) au niveau de temps
(ou itération) n sur un coté de la cellule k. Par la suite, on pout approximer 1’intégrale de
1'équation (4-9) sur la cellule k par ;
J.SH-ds:C;ésH"-s (4-10)
Plut6t que d'introduire un systeme d'indexation compliqué pour les cotés des cellules, on

suppose que la somme porte sur chaque coté de la cellule k. La discrétisation spatiale de
1'équation (4-1) est donc,

1 _
= =N H"§ 4-11
3 y > H"s (4-11)

oU
t k cotés
4.6.2.2 La discrétisation temporelle

La discrétisation temporelle de (4-11) peut prendre plusieurs formes. Pour une forme plus
simple, en utilisera l'approximation de la différence directe du premier ordre pour la dérivation
temporelle, de sorte que (4-11) devient,

n+l n
u —Uu 1 i -
—*__k E H"-S

At Ak cotés (4_ 1 2)

At et le pas du temps entre I’itération n et n+1.
Par réarrangement de 1’équation (4-12), on obtient le schéma de volumes finis (FVS) ;

0 . At S
u™ =u) - H"-§
& cotés (4-13)

L'équation (4-13) peut étre considérée comme un schéma général de volumes finis
(compte tenu de la discrétisation du temps avec un pas fixe).

4.6.3 Schémas de la méthode des volumes finis

La méthode des volumes finis (MVF) appliqué aux EDP s’écrites sous la forme,

‘Z—Zt]w-ﬁ:Q (4-14)

H=H (U ) ; est le vecteur de flux (densité) et Q est un terme source (qui a été zéro dans

la section précédente).
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Par souci de simplicité, on se concentre sur les EDP 2D. Par application du théoréme de
Green, l'intégration de (4-14) sur une région R de surface A et de périmétre C donne ;

A—+q’> H -jids = AQ (4-15)

Ou T et O dénotent les valeurs moyennes des variables considérées sur R et i est le

vecteur normal unitaire pointant vers 1'extérieur en chaque point de C. En réarrangeant et en
supprimant les barres, on obtient ;

oU 1 E.

—=—ZCJ.>CH-nds+Q (4-16)
Dans le domaine de la dynamique des fluides, 1'équation (4-16) est évidemment vraie pour

tout domaine arbitraire R. dont, la méthode des volumes finis (MVF) sert a discrétiser le

domaine R en mettant en ceuvre un maillage composé de cellules polygonales. Par la suite, elle

approxime I'équation sur chaque cellule du maillage.

La discrétisation de (4-16) sur une cellule k a l'aide d'une différence directe du premier
ordre dans le temps donne,

“Z“_‘”Z:__(Zm *}rqg (4-17)
At cbtls

Ou;

. At est le pas de temps entre les itérations du temps n et n+1,

. u, et g, sont les valeurs moyennes (approximatives) de U et Q respectivement

pour les itérations temporel n situé au centre de la cellule k,
. A. est la surface de la cellule k

En appliquant (4-17) a une maille structurée dont les cellules sont indexées par (i, j) et,
pour simplifier, on pose Q = 0, on obtient ;

=~ AL g (4-18)
i,j cotés
En adoptant une convention qui consiste a utiliser 1/2 dans les indices pour dénoter les

cotés des cellules dans une maille structurée (voir figure 3-1a), I’équation (4-18) devient ;
H" ., - +H S, t
il . At i+1/2,; " Siv1/2,) J+1/2 "S5 4172

u' =u ——
l’] l’j n —_ n g 4_19)
Aij Hz 12, " 11/21+H]1/2 S j-1/2
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Remarques :

e L'équation (4-19) peut étre considérée comme un schéma explicite général de la méthode
des volumes finis (FVS).

e (4-19) est du premier ordre dans le temps en raison de la discrétisation temporelle utilisée,
mais une précision temporelle d'ordre supérieur pourrait étre obtenue par une approche en
plusieurs étapes.

e Un schéma (FVS) particulier basé¢ sur (4-19) est construit en estimant les flux d'interface
(c'est-a-dire les valeurs A sur les cotés des cellules).

e Puisque H=H (U ), l'estimation du flux d'interface peut étre effectuée par extrapolation

pour les valeurs de U au centre de la cellule et aux interfaces ou par extrapolation directe
des valeurs A du centre de la cellule aux interfaces.

4.6.4 Schéma de MVF sur un maillage cartésien

Avant de mettre en ceuvre (4-19) sur un maillage structuré général, il est instructif de
l'appliquer au cas particulier d'un maillage cartésien avec des cotés de cellule constants de
longueurs Ax et Ay dans les directions x et y respectivement. La figure (4-3) montre les cellules

(1, J) et les variables correspondantes [91].

ASij+i2
H" 54172
-+ §i+1)‘2,j
u i Hni+1,f2,‘
H" j-1/2
AX >
\/L.
X
¥ Sij-1/2

Figure 4-3: Cellule cartésienne (i, j) montrant les vecteurs latéraux et les variables.

Les vecteurs latéraux sont clairement paralleles aux axes x et y, alors qu’on a :
§i,j—1/2 =0i _ijagiu/z,_/ =Ayi +0j
S, jun =00 + A, S,y =—Ayi +0j " (4-20)
A4; = AxAy
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Par conséquent, (4-19) devient ;

n _Af H"’i“z’f '(Ay;)_l_ﬁi}?jﬂ/z (ij)_l_

n+l
u. . =u, .
i) i.j = n =\, = (4-21)
Aij Hi—l/z,j '(_Ayl )+Hi,j—1/2 '(—A)C])
En écrivant A en mode vectorielle :
H=Ei+P (4-22)
Donc, I’équation (4-21) devient :
At - - - .
'n;l =, _—(E‘,-lﬂ/z AV By A —EL, Ay - B Ax]) (4-23)
I, i, AxAy 1 5] 1,] 1 i 1,]
Et qu’on peut I’écrire sous la forme suivante :
E'  —-E', . P —P"
ulrfj—l — M:/ . At i+1/2,j i-1/2,j + i,j+1/2 i,j-1/2 (4_24)
Ax Ay

4.6.5 Schéma de premier ordre en amont

Nous appliquons (4-24) sur un domaine 2D. Dont a poser, H=Ei+ Pj ou
Ei=(wU)i et Pj = (va )], par simplification de (4.24) on aboutit a I’équation suivantes ;

n n n n
U. —U. ; u. . —Uu. .
1 +1/2, -1/2, ,j+1/2 Jj=1/2
W' =ul ~At| v, {#} +v, {jA—j (4-25)
’ Ax Y

A Pitération temporelle n en on connait #; ; qui est au centre la cellule (i, j) mais il reste

n n n

a déterminer u;,,, i Wiy s Wi jan s W pgn quise trouvent sur les quatre interfaces de la cellule

1

(1, j) avec ses quatre cellules voisines. Supposons que les composantes de la vitesse
d'écoulement vy et vy sont toutes les deux positives. Une procédure d'estimation raisonnable
consiste a prendre les valeurs u de l'interface a partir des valeurs connues des centres de cellule
voisins en amont (voir figure 4-4). On obtient ainsi ;

n ~ n
ui+l/2,j ~ ui,j

n n

i-1/2,j i-1,j

n ~ n (4_26)
Ui iip RU G

n o
Ui jop B U;

Jj-1

Et I’équation (4.25) devient ;

u' . —u . u' . —u .
u =ul At v | =Ly | (4-27)
s Y Ax Ay
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On note que ;

- L’équation (4-27) a été dérivée sur la base de quantités moyennées sur les cellules et
sur le flux aux interfaces des cellules. Il s'agit donc d'un schéma de volumes finis.

- L'estimation des flux d'interface peut étre considérée comme une extrapolation des
valeurs u du centre de la cellule aux interfaces de la cellule en utilisant les gradients
de u. Dans ce cas, on suppose que le gradient de u dans chaque cellule est nul, de
sorte qu'il prend la méme valeur a l'interface (en aval) qu'au centre de la cellule.

- Cette méthode produit une seule valeur de A a une interface.

n
U541

n
Ut j+1/2

n n n n
U1, Ui-1f, Usij U'is1f2,j Uliea,j

U 12

¥yl ,n
U1

Figure 4-4 : Valeurs d'interface pour un FVS d'advection linéaire 2D Upwind

4.7 Calcul du pas de temps pour un schéma a volumes finis

L'équation (4-19) est le schéma de volumes finis générale sur un maillage structuré qu’on
adopter dans ce manuscrite. Bien que le schéma soit explicite, donc nous nous attendons a ce
que le pas de temps, At, soit limité¢ par des considérations de stabilité. Contrairement a la
méthode des différences finies (FDM), la méthode de volumes finis (MVF) ne dispose pas d'une
théorie de stabilit¢ facilement accessible, dont, on est obligé a utiliser des approches pour
déterminer le pas de temps maximal autorisé. Toute formule que nous construisons doit avoir
un sens sur un maillage cartésien.

En admettant que pour le pas de temps Af est li€ a la cellule considérée, alors, il ne devrait
pas pouvoir se propager a travers plus d'une cellule. Il est donc raisonnable que A¢ dépende
directement de la taille de la cellule mais inversement aux composantes de la ‘vitesse
d'écoulement’ v, normale aux faces de la cellule.

On considere qu’il y a deux directions d'écoulement, a savoir la direction i et la direction
j- La ‘longueur’ de la cellule (i, j) dans la direction i est approximativement le rapport de sa

surface A,-’j par la longueur du co6té dans la direction j.

En utilisant le co6té (i+1/2, j), cette longueur est ‘

S /MH' La composante de la vitesse

d'écoulement dans la direction i est V-7, ; ; ou 7, ; est le vecteur normal unitaire au c6té de

la cellule (i+1/2, j). Par conséquent, le pas de temps maximum, At, dans la direction i est donné
par la formule suivante ;
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4 e
, 1/2,
At < o 4-28)
VR, ‘
Par définition, s, ; = ‘ S /2,/‘H “fi,,,, ;qu’on va substituer dans (4-28) pour aboutir a :
A .
|V ) Si+1/2,_j|
De méme, le pas de temps maximal Af¢, dans la direction j est ;
A .
PP Y (4-30)
|V : Si,j+1/2|
Par conséquent, une formule pour le pas de temps global, Az, est la suivante ;
. 4,
At <min . (4-31)

3

VS ian ‘}

Pour chaque cellule, on estime la longueur des cellules et les composantes de la vitesse
d'écoulement dans les directions 1 et j. Ces directions se réferent au maillage et ne doivent pas

ij V.o
max {‘V Si1/2,)

étre confondues avec les directions x et y indiquées par les vecteurs de base cartésiens i et j. En
outre, Les valeurs absolues maximales sont utilisées pour déterminer la composante maximale
de la vitesse d'écoulement.

Si nous appliquons (4-31) a I'équation d'advection lin€aire 1D dans la direction x avec des
cellules rectangulaires uniformes. Dont ;

A, =AxAy , v=viet s,, =Ay Alors (4.34) devient ;

Ax

At < — B}
) (4-32)

X

L’équation (4-32) signifie que 1'événement ne peut pas traverser plus d'une cellule en un
seul pas de temps, ce qui est logique et qui est conforme a notre raisonnement initial.

4.8 Schéma de volume fini du premier ordre en amont pour un domaine 2D

En dérivant un FVS pour 1'équation d'advection linéaire en 2D. Dans cette équation,
H=vUouv=vi+ v,J . On estime U aux interfaces des cellules par les valeurs de u au centre

des cellules voisines en amont (the upwind neighbouring cell centre values). Nous prenons le
cas le plus simple ou les vitesses d'écoulement sont toujours positives dans les directions i et j,
c'est-a-dire ;

Vi, j
(4-33)

v
-
<

S 20
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Les estimations de u aux interfaces sont données par (4-26) et le schéma général FVS
(4-19) devient le schéma du premier ordre en amont (First Ordre Upwind) qui peut étre écrit
sous la forme suivante ;

. . .
GV Sigan YUV Sy T U VS ) (4-34)

At
ntl _ n n= = n
u. . =Uu. ~——(Mi,jV'Si+1/2’j +u.

I,
i,J
Dont, les remarques qui peuvent étre tirées de ce schéma sont les suivantes ;

- Le schéma de volume finis (FVS) en amont est dérivé de 1'hypothése (4-34)
et peut étre facilement adapté au cas général ou les composantes de
I'écoulement peuvent étre dans n'importe quelle direction.

- Le schéma en amont peut étre considéré comme une extrapolation de u des
centres des cellules et leurs interfaces dans la direction de 1'écoulement, sur
la base d'un gradient nul de u dans chaque cellule, ce qui donne un schéma
spatial de premier ordre. Une plus grande précision spatiale peut étre obtenue
en utilisant des gradients (non nuls) de u calculés a partir des valeurs de u aux
centres des cellules voisines [49][92].

4.9 Conditions aux limites

Pour résoudre 1'équations (4-34), nous devons définir des conditions aux limites. Les
solutions de chaque cellule dépendent fortement des solutions des cellules voisines, notamment
en raison de I'écoulement entre elles. Cependant, les cellules de frontiére du domaine numérique
doivent faire 'objet d'une attention particuliére. Nous devons connaitre ou calculer les flux a
ces frontieres en utilisant les valeurs du domaine de calcul et d'autres informations qui
représentent les conditions aux limites [93].

Il existe deux types principaux de conditions aux limites qui sont couramment utilisés
dans les calculs numériques. Il s'agit des conditions suivantes

- Conditions de Dirichlet : Cette condition fixe la valeur du champ considéré a la fronticre.

- Conditions de Neumann : Cette condition fixe la valeur du gradient du champ considéré
a la frontiere.

En plus de ces conditions, d'autres conditions, telles que les conditions symétriques, sont
¢galement couramment utilisées. Il est important de noter qu'une atmosphere libre et ouverte est
¢galement considérée comme une condition.[4]

4.9.1 Condition limite transmissive (gradient Zéro)

La condition de gradient zéro signifie que le champ considéré est compleétement

¢

développé et que P 0(y ;nechange pas dans la direction n). Une maniére simple de mettre
n

en ceuvre cette condition est d'imposer un gradient nul (dans la direction appropriée) pour ¢ a

la frontiére. Par exemple, % _(| c’est la pression de sortie nulle. Les conditions de valeur
ax x=L

fixe ou de gradient nul sont connues sous le nom de conditions de Dirichlet ou de Newmann
[94].
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Ou d’une fagon plus claire ; supposons que l'interface de la cellule (1/2, j) soit une
frontiére transmissive. En imposant un gradient zéro sur U (dans la direction i) a (1/2, j), la
valeur dans la cellule fictive voisine (0, j) est simplement obtenue a partir de la cellule intérieure

voisine (1, j). 4 ; =4, ;[91]

4.9.2 Condition au limite solide (pas d'écoulement)

Si l'interface de la cellule (1/2, j) se trouve sur une frontiere solide. On distingue deux
facons d'implémenter une condition de fronticre solide

4.9.2.1 Méthode directe

Dans cette méthode, on impose les conditions aux limites de maniere explicite dans le
modele, généralement en appliquant directement les valeurs de la condition aux points de la
grille situés le long de la fronti¢re solide. Par conséquent, a une fronticre solide, v-n =0, oun
est un vecteur unitaire normal a la frontiere. Ainsi, a l'interface cellule solide (1/2, j)

‘71/2,/' ’ﬁl/z,j =0 (4-35)

Qui est équivalant a :

Vi, '§1/2,j =0 (4-36)

Pour un systéeme de volumes finis (SVF), nous devons évaluer le produit H 2. S - Ce
calcul est simplifié par (4-36).

Par  exemple, dans l'équation  d'advection linéaire H=Uv ainsi ;

H1/2,j i T (“1/2,j"1/2,j ) “Sin,; T Wi (Vl/z,j “Sia, ) =0
%/_J
0
4.9.2.2 Méthode indirecte

La méthode indirecte également connue sous le nom de méthode des points fictifs,
consiste a copier toutes les variables, a 1'exception la vitesse, de la cellule intérieure voisine

(1, j) dans la cellule fictive (0, j) et a traiter la vitesse de la maniere suivante. Sachant que \71,‘/
dénote la vitesse dans la cellule (1, j) et écrivant-la comme la somme des vitesses normales et

tangentielles a 'interface solide (1/2, j). Ces vitesses sont respectivement \7,, et ﬁ. Alors :

|
|

=V +

(4-37)

L’équation (4-37) nous a permet de distinguer deux cas particuliers :
*/ Casl ; pas de glissement sur paroi (No Slip Boundary) :

Ici, la vitesse sur la paroi ou frontiere solide est nulle. Par conséquent, les composantes
normale et tangentielle de la vitesse sont toutes deux nulles. Ceci signifie que la vitesse dans la
cellule fictive est régie par la formule ci-apres ;

— —

‘70,] =V, 7V, =Y, (4-38)
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Cela traduite par ; les particules fluides ne bougent plus et ils sont collés sur la paroi.
*/ Cas2 ; contrainte de glissement sur paroi (Slip Boundary) :

Le cas de présence de glissement sur paroi ou frontiére solide, c’est la vitesse normale qui
est nulle mais la vitesse tangentielle est inchangée car il n'y a pas de frottement. Cela suggere
que la vitesse dans la cellule fictive est donnée par la formule suivante ;

Yo, =V, (4-39)
L'explication de cette équation est la suivante ; les particules du fluide se déplacent le long
de la paroi sans étre soumises a aucune force de frottement.

4.10 Algorithmes de Couplage pression-vitesse

Nous souhaitons souligner que l'algorithme SIMPLE de Patankar (1980) a jeté les bases
de plusieurs algorithmes distincts de couplage pression-vitesse. Parmi eux figurent les
algorithmes SIMPLER et SIMPLEC. Cependant, dans cette thése, nous présenterons
exclusivement les algorithmes SIMPLE et PISO que nous avons utilisés pour nos simulations
numériques. Cette décision est motivée par notre intention de maintenir une approche simple.

Dans le chapitre 3. Il est difficile de résoudre les équations de conservation de quantité de
mouvement et de continuité simultanément pour les écoulements compressibles et
incompressibles. En raison du cotit de calcul ¢élevé, une technique de résolution qui peut étre
utilis€é une solution approximative en résolvant chaque équation de transport séparément
(appelée approche ségréguée ou séparée) sera utilisée. [93]

Pour ce faire, une équation de pression doit étre dérivée. L'équation de conservation de
quantité de mouvement peut étre exprimée sous une forme semi-discrétisée comme suit :

K-U=-Vp (4-40)
Avec K est une matrice [nxn] des coefficients pour les , cellules. Pour chaque

direction i liée a X; :

K, K, .. K, .

K, K, .. K

r R By by, Lo T2 2 2 (4-41)
‘ ‘ ‘ ox;, Ox,, ox; ,

Knl KnZ o Knn

Les valeurs a l'intérieur des cellules peuvent étre séparées des valeurs voisines :
K-U=BU-F(U) 4-42)

Avec B la matrice des coefficients de la cellule (i,i) et H(U) la matrice des coefficients

des cellules voisines et des termes sources. B est une matrice diagonale par définition dont elle
peut étre inversée facilement. Par conséquent :

U=B"F(U)-B"'Vp (4-43)
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Avec F un opérateur qui est défini comme suit :
F(U)=B-U-K-U (4-44)

Introduisant Alors la compressibilité qui est dénotée par ¥ dont on peut la tirer de
I’équation suivante :

w»_,%» 4-45
or Vo (4+45)

Par remplacement du terme 66—'0 par le terme W(Z_p dans 1’équation de continuité du
t t

chapitre 3 on about a la formule suivante :
Gp -1 -1 _ -
1/15+V(p(3 F(U)-B"Vp))=0 (4-46)
Par réorganisation des termes on about a 1’équation de Poisson pour la pression :
- 0 .
V(pB'Vp)= Wa—’t’ +V(p(BF(U))) (4-47)

Deux équations sont donc obtenues, I'une pour la vitesse (4.46) et l'autre pour la pression.
Pour résoudre ces deux équations, il existe plusieurs algorithmes itératifs jusqu'a ce qu'une
convergence soit atteinte.

4.10.1 L’algorithme SIMPLE

L'acronyme SIMPLE signifie Semi-Implicit Method for Pressure- Linked Equations
(méthode semi-implicite pour les équations liées a la pression). L'algorithme a été proposé a
l'origine par Patankar et Spalding (1972) et est essentiellement une procédure de déduction et
de correction pour le calcul de la pression sur la grille en quinconce. La méthode est illustrée
par l'examen des équations de I'écoulement laminaire bidimensionnel en coordonnées
cartésiennes. [93][95]

L'algorithme SIMPLE fournit une méthode de calcul de la pression et des vitesses. La
méthode est itérative et lorsque d'autres scalaires sont couplés aux équations de la quantité de
mouvement, le calcul doit étre effectué de maniere séquentielle. La séquence d'opérations dans
une procédure CFD qui utilise 1'algorithme SIMPLE est présentée a la figure 4.7.
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{ START )

Initial guess p*, u*, v*, 6~

Y

i

STEP 1: Solve discretised momentum equations
&, u:.a‘ = KU+ (pT—J._F = pT_l} A+ by,
L=1 'f;_; = I'-:’ruu"lﬁ‘r-u‘é (p-‘:,J-; = p"i,-] 'ql.J_- 'b.'.,l

u*, v*

Y

STEP 2: Solve pressure correction equation

B B = Sery Phoas + S Plaag+ S Plcy + S Plaa + Uiy

.

P

Y

STEP 3: Correct pressure and velocilies
Set Pu = RPL+ P

ﬂ‘ =P t‘:; u Uy = o+ do{plaa— P
V. @ o
vlp = V:.’ + d{p tp’-',_l-l e p‘l:,J]
o, ou, v et
Y
STEP 4: Solve all other discretised transport equations
F G Py = i@t Gy @rerst S Yoy + Aper Quer + Bau

]

Convergence?

A

STOP

Figure 4-5 : Organigramme de I'algorithme SIMPLE[93]
4.10.2 L’algorithme PISO

L'algorithme PISO (Pressure Implicit with Splitting of Operators) d'Issa (1986) est une
procédure de calcul de la pression et de la vitesse développée a l'origine pour le calcul non
itératif d'écoulements compressibles instables. Il a ét¢ adapté avec succes a la solution itérative
de problémes en régime permanent. PISO comprend une étape de prédiction et deux étapes de
correction et peut étre considéré comme une extension de SIMPLE, avec une étape de correction
supplémentaire pour l'améliorer. [93]

Le schéma de couplage implicite pression-vitesse (PISO), qui fait partie de la famille
d'algorithmes SIMPLE, est basé¢ sur un degré supérieur de la relation approximative entre les
corrections de pression et de vitesse. L'une des limites de 1'algorithme SIMPLE est que les
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nouvelles vitesses et les flux correspondants ne satisfont pas a 1'équilibre de la quantité de
mouvement apres la résolution de 1'équation de correction de la pression. Par conséquent, le
calcul doit étre répété jusqu'a ce que 1'équilibre soit satisfait. Pour améliorer 1'efficacité de ce
calcul, I'algorithme PISO effectue deux corrections supplémentaires ; la correction du voisinage
et la correction de 1'asymétrie.

La figure (3-8) ci-aprés donne I’organigramme de fonctionnement de 1’algorithme PISO.

l' START )
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v = v, 0"

= W
=g

Y

Initial guess p*, u*, v*, o*

Perform STEPS 1-3 of SIMPLE algorthm
- Solve discretised momentum eqguations
= Solve pressure comection equation

- Carrect pressure and velocities

STEP 4: Solve second pressurg correction equation

By Pi= Beqy Py s+ ey, g Plias+ 8y Ploa+ 8 Pisa + B
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STEP &: Solve all other discretised transport equations

Sy = S @y g+ Sy Pt Fois Qe + S B
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Convergence?

Figure 4-6 : Organigramme de I'algorithme PISO [93]
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4.11 Discrétisation de termes sources

Les termes sources (puits et source) apparaissent dans les équations régissant de
nombreux problémes liés aux phénomenes d'écoulement et de transport. Les exemples incluent
les équations des modeles de turbulence, les réactions chimiques, le transfert de chaleur par
rayonnement, le transfert de masse et les écoulements multiphasiques, pour n'en citer que
quelques-uns. Ces termes sources affectent non seulement la physique du probléme, mais aussi
la stabilité numérique des calculs. Cependant, s'ils sont correctement traités, les termes sources
peuvent améliorer la robustesse. Une recommandation générale consiste a traiter les valeurs
négatives (puits) de manicre implicite, tandis que les valeurs positives (sources) doivent étre
évaluées de maniere explicite. Le traitement des termes sources peut €tre clarifié en examinant
la forme discrétisée de 1'équation générale de conservation de la variable 4 sur 1'élément de
centroide C et de volume V¢ avec une source explicitement affichée (Figure 4-7). Cette équation
est donnée par :

Ncoté(C)
C¢c + F¢F = QgVC
‘ FZ) ‘ (4-48)
Qc =0 (¢c )

Ou QﬁVC représente le terme source intégré sur I'élément C.

Figure 4-7 : Un élément de volumes finis avec terme source[65]

Une méthodologie itérative peut utiliser les données existantes de ¢, qui représentent les
valeurs obtenues lors de l'itération précédente, pour le calcul direct du terme source QgV; . Bien
que cette approche soit efficace lorsque le terme source Qch reste constant ou présente des

fluctuations mineures. Cependant, lorsque OFV,soumis a des variations significatives en

comparaison avec d'autres variables de 1'équation, cette méthode peut présenter une
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convergence plus lente. Dans ce cas, des techniques de linéarisation, telles que l'utilisation d'un
développement en série de Taylor, peuvent étre employées pour accélérer le processus de
convergence. La valeur actuelle du terme source peut étre formellement exprimée sous la forme
de I'équation (3-50) dont exposant * représente une itération précédente.

_ o] 22 oQ
O(¢:) =0(¢c) ~ ( o0, J b+ ( o4, ] e (4-49)

On peut écrire le deuxieme terme de 1’équation (4-49) comme suit :

OV, = jV o’dv

20 . 00,
[a¢ ¢CJ JVC(QC 04,

o
(4-50bis)

Alors ;
o0, . 00
QCVC=7é¢C'VC+(QC a¢§ ¢Cj 4-51)
Substituant  (4-50) dans [I’équation (4-49) en posant Flux. = ‘Zic ot
C
* aQZ * LN 197 . , . . .
Flux, =| Q. — ¢, | on aboutit a I’équation algébrique suivante ;
C
Ncoté(C)
[ac —Fluxc]¢c + Z a.¢. = Flux, (4-52)
Fi(i=)

Dans cette formulation, il est impératif que la composante implicite du terme source,
désignée par F ZHXC, prenne une valeur négative afin de maintenir la dominance diagonale. Le

non-respect de cette condition peut conduire a une violation potentielle du critére de
Scarborough,[65] entrainant ainsi une divergence. En outre, si I'on considére le schéma dans
lequel la variable ¢ est positive-définie, il devient essentiel que la partie explicite, représentée

par F lux,, , prenne des valeurs positives afin de préserver la positivité des prédictions de ¢.

4.12 Méthodes de relaxations de calcul

Les algorithmes itératifs utilisent un facteur de relaxation comme stratégie pour accélérer
le processus de convergence, a condition qu'aucun signe de divergence ne soit identifi¢ pendant
les calculs. Ce facteur de relaxation sert comme parametre de réglage de mise a jour de la
solution itérative, influengant finalement la vitesse a laquelle 1'algorithme converge vers la
solution souhaitée.

Comme indiqué précédemment, le produit final du processus de discrétisation est un

ensemble d'équations algébriques de la forme donnée par I'équation (4-51), dans laquelle a4 se

réfere a un coefficient voisin (Figure 4-7) représentant I'effet de la variante voisine @r sur la
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variable cellulaire @.. b. est le coté droit de I'équation qui inclut généralement les termes

sources, tandis que d. est le coefficient principal de 1'équation algébrique qui contient les effets

de diverses influences, y compris les effets de discrétisation spatiale, les effets transitoires, ...
L'ensemble d'équations représenté par I'équation. (4-51) est généralement prend une forme
d’une matrice diagonale.

L] Q o
b o
[} hd o]
a.‘-] a(' a F GF_‘ @(‘ — b(.'

o .

[} o . ]
1) .

o .

Figure 4-8 : Représentation matricielle de I’équation (3.51)
4.12.1Méthode de sous-relaxation explicite

Dans I'approche de sous-relaxation explicite, apres chaque itération, une nouvelle solution
est trouvée et toutes les cellules du domaine de calcul sont vérifiées. La valeur anticipée de la

. redic . .. , .
variable @/ dans chaque cellule C est alors mise a jour selon la procédure suivante ;

actuel __ rancien 1) predic ancien
G = G+ af (P — g (4-53)

Ou «f est le facteur de relaxation, qui, pour la relaxation explicite et implicite, et qui peut
étre interprété comme suit en fonction de sa valeur ;

1. &’ <1 entraine une sous-relaxation. Cela peut ralentir la vitesse de convergence mais
augmente la stabilité¢ du calcul, c'est-a-dire que cela diminue la possibilité de divergence ou

d'oscillations dans la solution.

2. a? =1correspond a 'absence de relaxation. Si elle est appliquée, les valeurs prédites

au cours d'une itération sont celles utilisées a l'itération suivante.

3. a? >1conduit a une relaxation excessive. Elle peut parfois étre utilisée pour accélérer
la convergence, mais elle diminue généralement la stabilité des calculs.
4.12.2 Méthodes implicites de sous-relaxation

Lorsque la valeur de «? <1, nous obtenons le schéma implicite. Le terme source est

maintenant linéarisé.

4.12.2.1 Méthode de sous-relaxation de Patankar

Comme il a été indiqué, la solution itérative d'un systeme d'équations peut étre sous-
relaxée en introduisant un facteur de relaxation o’ et exprimée par l'intermédiaire de I'équation
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(3-54). Pour simplifier la notation utilisée avec la sous-relaxation implicite, I'équation (3-54) est
modifiée en :

b = +a’ (g ¢ (4-54)

Ou ¢é est la valeur de ¢, de l'itération précédente. Dans l'approche de relaxation de

actuel

Patankar dans 1’équation (4-53), @, est la nouvelle itération est remplacé par son expression
équivalente dans 1’équation suivante :

Ncoté(C)

- Z aF¢F+bC
b =¢. +a’| | —2 — ¢, (4-55)

ac

Et par réarrangement des termes de 1’équation (4-54) on trouve :

a Ncoté(C) 1_ a(/ﬁ .
e+ D, appe =be +——acd; (4-56)
@ F (i=) o

Dans I'équation (4-55), l'inclusion du facteur de relaxation «sert a ajuster a la fois le
coefficient diagonal et le coté droit de 1'équation, sans toutefois modifier la forme mathématique
de l'équation elle-méme. Avec la condition «? <1, le facteur de relaxation renforce la
dominance diagonale dans le systeme algébrique, ce qui augmente la stabilité du solveur linéaire
itératif. Cela représente un avantage significatif par rapport a I'approche explicite.[89] [92]

4.12.2.2 Méthode de relaxation du facteur E

La méthode du facteur E est une reformulation de la méthode de Patankar. Elle est dérivée
de la réécriture de I'équation (4-51) sous la forme suivante :

Ncoté(C)

ache =b. - Z ap Py 4-57)

F(i=)

i

La sous-relaxation du 2° membre de 1’équation (4-56) est transformé a :

Ncoté(C)

ac¢c:a¢ bc_ Z aF¢F +(1_a¢)ac¢2 (4‘58)

£ (=)

E
En remplacant le facteur de sous-relaxation «”dans I’équation (4-57) par ! ¢E on
+

@
aboutit a :
qu Ncoté(C) 1 .
a.g.=——\b.— a +———a 4-59
C¢C 1+E¢ C Fi(;) F¢F 1+E¢ C¢C ( )

Qui peut étre reformulée comme dans 1’équation suivante ;
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1 Ncoté(C) 1 i
ac| 1+ E G + Z app =b. + E_ac¢c 4-60)
¢ F(i=) )

Selon la formulation (4-59), l'effet de sous-relaxation peut étre facilement interprété en
termes d'échelle de temps transitoire ¢ qui avance a chaque itération de calcul. On peut montrer

que le pas de temps A¢ est proportionnel a l'intervalle de temps caractéristique Az” selon la
formule suivante :

At=E,Af
Af = P (4-61)
dc

Ici, Pc représente la densité du fluide dans la cellule C, qui posséde un volume V.
L'intervalle de temps caractéristique peut €tre compris comme la durée nécessaire a la diffusion

et a la convection d'un changement de densité, noté ¢C , a travers le volume de 1'élément. Ainsi,

le facteur E¢ peut étre considéré comme analogue au nombre de Courant-Friedrichs-Lewy

(CFL) associé¢ a 1'élément donné. [65]

La relation entre E¢ et o’ est donnée par 1’équation suivante :

E,=—— 4-62)

Généralement les valeurs de E¢ sont choisies entre 4 et 10, ce qui correspond a des valeurs

comprises entre 0,75 et 0,9 pour of.
4.13 Organigramme de résolution numérique des équations d’écoulement

Le diagramme ci-dessous illustre une illustration compléte du processus itératif qui fait
partie intégrante de la méthodologie de résolution. Pour parvenir a un calcul efficace de
I'ensemble d'équations représentées a chaque pas de temps, la mise en ceuvre nécessite
l'exécution minutieuse de deux procédures. Qui sont, indispensables pour garantir la fidélité et
la robustesse des simulations, nécessitent d'importantes ressources informatiques pour gérer les
complexités associées a la résolution numérique.

- La génération de coefficients ou I'assemblage de sous-matrices ¢lémentaires en une
matrice de coefficients globale nécessite une procédure de calcul rigoureuse
caractérisée par des calculs et une organisation des données précises. Ce processus
est a la base de la construction des représentations discrétes indispensables a la
résolution numérique des problémes mathématiques et scientifiques.

- La résolution des équations linéaires résultantes a 1'aide de méthodes algébriques.
L'itération externe (pas de temps) pendant la solution est déterminée par 1'échelle de
temps physique ou le pas de temps pour le cas stationnaire ou erratique,
respectivement. Dans le cas stationnaire, une seule itération interne (linéarisation) est
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effectuée par itération externe, alors que dans le cas transitoire, plusieurs itérations

internes sont effectuées par pas de temps.
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dans le
temps

\/
[nitialisation des champs et avance
dans le pas du temps et du faux temps
Résoudre le déplacement du maillage
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Figure 4-9 : Organigramme de résolution numérique des EDP[71]

4.14 Modélisation de la turbulence et de la chimie

Les variables thermochimiques de 1'écoulement des fluides peuvent étre prédites en

résolvant les équations de Navier-Stokes pour le transfert d'énergie et d'espéces chimiques. Le
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modéle RNG k- caractérise la turbulence et incorpore un nouvel élément C.; , dans 1'équation

de dissipation & de Pope [39][96]. Ce phénoméne permet de rectifier une surestimation causée
par la dispersion radiale du jet circulaire provenant de 1'injecteur annulaire. La caractérisation
de I'état thermochimique immédiat est réalisée par l'utilisation de la fraction de mélange. Ce
paramétre sert a la représentation d'un scalaire passif singulier, en supposant que les coefficients
de diffusion sont uniformes pour toutes les espeéces chimiques. Le terme "fraction de mélange"
est défini formellement comme indiqué dans la référence [97].

Dans ce travail, au premier lieu on a utilis¢ le modele de turbulence RNG-k-¢ est utilisé
pour déterminer le comportement de la turbulence mais par la suite on a utilisé le model SST-
k-o pour étudier le modele URANS.

4.15 Maillage et conditions aux limites

L'objectif de cette section est de décrire un organigramme de la méthodologie numérique
utilisée dans cette étude ainsi que les modeles numériques proposé€s par le solver ANSYS-
Fluent. Nous décrirons également les étapes suivantes :

1. Etape de pre-pocessing : Dans le cadre de notre étude, nous avons employé un logiciel
de prétraitement, a savoir le logiciel Pointwise® pour la génération de maillages, qui est
une étape tres importante dans la simulation numérique. Plus précisément, il permet de
créer des maillages de haute qualité pour les géométries complexes en utilisant des
méthodes avancées de discrétisation de la géométrie.

e La création de la géométrie.

e Le Maillage.

e Définition des conditions aux frontieres.

2. Etapes de résolution : La résolution numérique des équations aux dérivées partielles
pour le phénomene physique étudié a été effectuée a I'aide du logiciel ANSYS Fluent.
Cette étape de résolution consiste en plusieurs étapes :

e Définition du probléme : nous avons défini les conditions aux limites, les
propriétés physiques, les modeles de turbulence et les parameétres numériques
nécessaires pour décrire le phénomene physique étudié.

e Implémentation du maillage et conditions aux limites : on a utilis¢ le maillage

généré par le logiciel Pointwise® comme base pour la résolution numérique. Le
maillage est importé dans ANSYS Fluent, vérifi¢ sa qualité et ajusté les
parameétres de maillage si nécessaire.

e Pour assurer la convergence du résultat, il est important de spécifier les
parametres de résolution dés le début des calculs en utilisant des critéres de la
convergence. Cette étape est essentielle pour garantir la fiabilité et la précision
des résultats obtenus. Pour que le processus soit le plus efficace possible et
produise des résultats de qualité, il est essentiel de sélectionner soigneusement
les parametres pour chaque calcul. Cette approche méthodique permet de fournir
des résultats de calcul qui respectent les normes les plus strictes en maticre de
précision et de fiabilité.

URANS/PDF dans une flamme de diffusion turbulente 73



Chapitre 4: Modélisation numérique

3. Etape de poste traitement (post-processing) : Pour garantir la précision des résultats de
la simulation numérique, le traitement des résultats obtenus est une étape importante.
Celle-ci consiste a analyser les données générées par la résolution numérique.

La figure (4-10) illustre synthétiquement les phases les plus essentielles de la résolution
numérique d'un probléme physique.

Solver

Pre-Processing / : \
¢ Transport Equations

+ Sohd ¢ Mesh ] o Mass
Modeler Generator J o Species mass
fraction

» Phase volume
fraction

o Momentum s Combustion
Solver Settings o Energy

+ Equations of state

Q Supporting physical un!«cI\/

o Matenal Properties

« Physical Models

o Turbulence

« Boundary Conditions

Post Processing

« Imtial Conditions

Figure 4-10 : Procédures de simulation

4.16 Schéma numérique utilisée

Cette recherche vise a analyser les mécanismes de combustion et les transferts thermiques
dans d'une flamme de diffusion air-hydrogéne (ou oxygeéne-hydrogeéne). La modélisation
numérique est réalisée a I'aide du code de calcul Ansys-FLUENT, un outil de dynamique des
fluides numérique (CFD) reconnu pour la simulation des écoulements complexes.

Les équations régissant ce processus sont I'équation de la quantité de mouvement,
I'équation de I'énergie, 1'équation du transport des especes, les équations du modéle de
turbulence et les équations de la réaction chimique. Nous avons résolu ces équations
numériquement en utilisant l'approche des volumes finis, qui est une méthode numérique bien
connue pour résoudre les équations aux dérivées partielles (EDP) dans la dynamique des fluides.

Les modeles de turbulence utilisés étaient les équations de Reynolds et de Navier-Stokes
(RANS), qui sont largement utilisées pour modéliser les écoulements turbulents. Le schéma de
réaction a été défini sur la base de la fonction de densité de probabilité¢ (PDF) supposée, qui
fournit une représentation statistique des processus turbulents de mélange et de réaction.

Le couplage des champs de vitesse et de pression s’effectue a 1’aide de l'algorithme
SIMPLE, un algorithme itératif basé sur la pression qui assure la conservation de la masse et le
couplage pression-vitesse dans le champ d'écoulement.
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4.17 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié la méthode des volumes finis, qui est une technique
numérique utilisée pour transformer les équations différentielles qui régissent les phénomeénes
d'écoulement réactifs en équations algébriques. Cette méthode repose sur la division du domaine
d'écoulement en un nombre fini de volumes de contréle, chacun contenant une quantité
spécifique de fluide. Les volumes de contrdle sont interconnectés par les frontieres et les
équations régissant 1'écoulement sont discrétisées a l'aide de méthodes de différences finies ou
d'éléments finis.

Nous avons discuté de la complexité de la résolution de l'interconnexion des équations,
qui est une partie critique de la méthode numérique utilisée. L'interconnexion des équations
découle des lois de conservation de la masse, de la quantité de mouvement et de I'énergie, qui
déterminent le comportement du fluide. Le processus de discrétisation implique l'approximation
des équations régissant 1'écoulement en divisant le domaine en éléments discrets, ce qui permet
la résolution numérique des équations.

En outre, nous avons examiné les principaux processus de discrétisation utilisés dans
I'étude, notamment les méthodes centrées sur les cellules, centrées sur les sommets et a grille
échelonnée. La méthode centrée sur les cellules consiste a placer les volumes de contrdle au
centre de chaque cellule, tandis que la méthode centrée sur les sommets consiste a placer les
volumes de controle aux sommets de chaque cellule. La méthode des grilles échelonnées est
une combinaison des méthodes centrées sur les cellules et centrées sur les sommets.

Enfin, nous avons analysé l'algorithme responsable de la résolution globale, qui est la base
conceptuelle fondamentale de I'approche numérique de 1'é¢tude des phénomenes d'écoulement,
en particulier des écoulements réactifs. L'algorithme de résolution globale résout de maniére
itérative l'interconnexion des équations jusqu'a ce qu'il atteigne une solution stable.

Nous analyserons ensuite les résultats de la simulation d'une flamme a diffusion
d'hydrogeéne. Notre analyse portera sur le comportement de la flamme dans des conditions
stables et non stables. Cette étude vise a fournir une compréhension approfondie de son
comportement a travers de multiples régimes de fonctionnement et événements transitoires.
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5.1 Introduction

L’objectif de ce chapitre est consacré aux validation et discussion des résultats d’une
investigation numérique pour un écoulement réactif, dans le but c’est d’étudier I’influence des
conditions initiales (conditions d’injection) sur le comportement d’une flamme de diffusion
turbulente de type hydrogéne dont, le schéma réactionnel est basé sur la PDF présumée, le
régime d’écoulement est indépendant du temps physique (régime stationnaire) pour un modele
de turbulence RANS. Et pour finir, une autre simulation est effectuée pour un régime
d’écoulement instationnaire URANS dont les résultats finaux de cette derniére sont comparés
avec ceux du RANS.

L'application des lois de conservation pour chaque volume de controle permet de calculer
les variations des grandeurs physiques considérées a l'intérieur de chaque volume ainsi que les
flux de ces grandeurs a travers les interfaces entre les volumes adjacents. Les flux a travers les
surfaces de chaque volume de controle sont calculés a 1'aide d'une approximation numérique.
Bien que cette méthode permette ainsi de prendre en compte les interactions entre les différents
volumes de controle, ce qui permet d’identifier les phénoménes physiques étudiées d’une
maniere plus précise.

Nous allons également décrire la méthodologie utilisée pour préparer le maillage, qui
consiste a la création d'un maillage structuré, ainsi que le choix du type de maillage le plus
approprié pour notre étude. Nous définissons les conditions aux limites qui sont des parametres
déterminants pour une simulation précise.

La résolution du systéme d'équations discrétisées est effectuée a travers des schémas
numériques optimisés dans le code CFD. Les critéres de convergence et les méthodes de
validation sont implémentés pour assurer la robustesse et la précision de la solution numérique.

Enfin, nous allons faire une interprétation pour les résultats obtenus a partir des
simulations numériques. Nous allons décrire comment nous avons analysé les données de
simulation pour extraire les informations pertinentes, telles que les profils de vitesse, les
distributions de pression et de température, ainsi que les taux de réaction. Nous allons également
discuter des critéres utilisés pour évaluer la précision des résultats et des limitations de la
méthode de simulation numérique utilisée.

5.2 Description du probléme

La géométrie utilisée dans cette étude est représentée par la figure (5.1), ou I'on observe
l'injection de deux jets coaxiaux dans une enceinte axisymétrique de diameétre 1=450mm les jets
sont constitués d'oxydant qui s’git de I’air (ou I’oxygeéne pour d’autres cas), le fuel qui est
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I’hydrogene (Hz). Les deux éléments de combustions sont injectés a travers une conduite
annulaire et une conduite centrale a des vitesses trés distinctes d’une par rapport a I’autre.

Paroi

Figure 5-1 : Schéma de la chambre de combustion

Le systeme d'injection des fluides dans la chambre de combustion se compose d'une
conduite annulaire injectant 'oxydant a une vitesse uc et d'une conduite centrale injectant H> a
une vitesse ur.

Le modele d'écoulement a deux jets coaxiaux est fréquemment employé pour simuler une
flamme de diffusion dans un brileur asymétrique. L’interaction entre les deux flux joue un réle
important dans I’efficacité de la combustion, en favorisant la diffusion moléculaire grace a une
augmentation de la surface de contact entre les réactifs. Cette diffusion moléculaire constitue
un mécanisme clé qui déclenche les réactions chimiques.

En effet, la diffusion moléculaire peut étre définie comme le mélange spontané de deux
fluides différents en contact. Ce mélange est influencé par des facteurs tels que la viscosité, la
densité et les différences de concentration des especes impliquées. Lorsque les deux flux se
mélangent, la différence de vitesse entre eux crée une zone de cisaillement qui entraine des
tourbillons et favorise la diffusion moléculaire.

5.3 Maillage et discrétisation du domaine d’étude

5.3.1 Discrétisation du domaine

Dans le domaine de la science tel que la physique. Les mathématiques ont connu plusieurs
équations qui n’ont pas des solutions analytiques, c’est la raison pour laquelle on fait recourir
aux méthodes numériques.

La simulation mathématique des processus d'écoulement d’un fluide et de transfert de
chaleur engage la résolution numérique d'une série d'équations aux dérivées partielles.

5.3.2 Conditions aux limites (CL)

Les conditions d'entrée de la vitesse sont déduites a partir de données expérimentales
tirées de [98]. Pour spécifier les conditions d'entrée de la vitesse, nous avons choisi une fronticre
axisymétrique sur l'axe du brileur, tandis que pour les autres frontiéres, nous avons sélectionné
des conditions de pression de référence prédéterminées (10°Pa) ainsi que les conditions sans
glissement sur les parois qui est traduit par une vitesse nulle pour les particules fluides qui sont
en contact avec les parois.
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La figure ci-dessus illustre une configuration d’une chambre de combustion utilisée pour
les simulations numériques du présent travail. Comme la figure I’indique, le combustible et
I’oxydant s’introduisent dans la chambre de combustion suite un écoulement en mode co-
courant. Dont, le combustible s’est introduit dans la chambre de combustion par un injecteur
central D=3,75 mm, tandis que 'oxydant est injecté par un injecteur périphérique de rayon r2
(figure (5-2)).

Bien qu’on doit signaler que le domaine de calcul s'étend jusqu'a (480x120)xD dans les
directions axiale et radiale.

fpu— g L —
o _." | >
e 'S 4
I.'—" Di "\'li'l""-vl’Yll'Ih‘.
Y N 1

Domaine d'étude

Figure 5-2 : Conditions aux limites (CL)

Afin d’évaluer l'indépendance du maillage et garantir la validité des résultats obtenus,
quatre tailles de maillages distincts ont été créés et testés.

Le tableau présenté ci-dessous illustre les données qui concerne les conditions initiales de
la simulation. Il convient de noter que, dans un premier temps, 1'oxydant utiliser est I'oxygene.

Paramétres Unité Fuel (H;) Oxydant (02)
Température T[K] 300 300

Vitesse d’écoulement U[m/s] 296 1

Fraction molaire d’hydrogéne Xu2 1 0

Fraction molaire d’oxygene Xo2 0 1

Fraction molaire de I'’eau XH20 0 0

Fraction molaire d’azote Xn2 0 0

Table. 5-1: Table récapitulative des conditions initiales pour le cas H,/0O..
5.3.3 Facteurs de relaxation et critéres de convergence

Dans les considérations de minimiser le temps de calcul, il important de sélectionner un
parametre de relaxation qui minimise le nombre d'itérations nécessaires tout en conservant la
stabilité de la solution.

Le meilleur choix de facteur de relaxation est celui qui est suffisamment petit pour assurer
la stabilité, mais suffisamment grand pour faire converger le processus itératif a une vitesse
convenable. Par exemple, si a est le facteur de relaxation, on distingue les cas suivants dont ils
sont tres influencés par o :

< 0,15 n'est pas conseillée car il provoque une grande ralentit dans les calculs.

> 0,7 peut rendre la résolution instable.
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> 0,9 n'est pas recommandée car elle peut entrainer une divergence.

Pour une relaxation manuelle, il est recommandé de choisir le facteur de relaxation dans
l'intervalle \( 0,3 <\alpha < 0,7 \), conformément aux recommandations des références [74] et
[91] . Le tableau ci-dessous présente les valeurs des facteurs de relaxation utilisées pour
améliorer la convergence des calculs.

Variable Valeur du facteur de relaxation
Champs de pression (P) 0.3
Vitesse (U) 0.7
K 0.3
Q 0.3
Quantité de mouvement 0.7

Table. 5-2: Valeurs des facteurs de relaxation

5.4 Test de I’effet du maillage

Dans cette étude, une configuration axisymétrique est utilisée. La géométrie et la
génération du maillage sont effectué par le préprocesseur Pointwise®. Le maillage généré est
d’une forme structurée a des mailles de forme quadrilatérale. Le maillage est raffiné a la sortie
de I’injecteur central et dans les zones de fort gradient de température ou qui représentent de
forte réactivité entre le fuel est I’oxydant (figure (5-3)).

Figure 5-3: Modéle de maillage utilisé

Pour évaluer I’effet du maillage sur les différents parametres, nous avons utilisé un
maillage structuré 2D. Nous avons effectué des tests en utilisant quatre différentes tailles de
maillage, a savoir 9752, 10512, 14442 et 16882 cellules. Ces tailles sont ensuite été comparées
aux résultats expérimentaux obtenues par [99][100] et [101].

Pour évaluer l'influence du maillage sur le systéme, nous avons ax¢é notre analyse sur les
variations de température. Pour chaque configuration de maille, des graphiques ont été générés
afin de visualiser les changements de température a travers le systeme. Ces représentations
graphiques ont permis d'observer et d'analyser 1'impact des différentes résolutions de maillage
sur la distribution de température dans le domaine d’étude.
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Figure 5-4 : Variation de la température en fonction de nombre de cellules de maillage (cas de I'air)

En analysant les graphiques de température obtenus pour quatre tailles de maillage
différentes, il a été¢ constaté que les variations de température dans les maillages de 10512,
14442 et 16882 cellules ne présentent pas de différences statistiquement significatives.
Toutefois, la comparaison avec les résultats expérimentaux a révélé certaines observations
importantes. La configuration de maillage a 9 752 cellules se distingue par un écart plus marqué
par rapport aux valeurs expérimentales, ce qui peut étre attribu¢ a une précision inférieure de
cette configuration par rapport aux autres. En revanche, les maillages de 14 442 et 16 882
cellules affichent des performances similaires, sans différence notable entre eux.

Par conséquent, il est plus avantageux, du point de vue des colts de calcul, d'utiliser le
maillage de 14442 cellules plutot que 16882 sans compromettre la précision des prédictions de
calcul, telles que la température, la pression ou tout autre parameétre.

En tenant compte des informations précédentes, le maillage composé de 14 442 cellules
apparait comme le choix optimal en raison de sa concordance avec les résultats expérimentaux
[98]. Cette configuration offre un niveau de précision satisfaisant pour I’analyse du phénoméne
¢tudié tout en réduisant la charge de calcul, permettant ainsi une utilisation plus efficace des
ressources informatiques.

5.5 Discussion des résultats

L’un des aspects clés de I’interprétation des simulations numériques réside dans 1’analyse
des résultats issus de la dynamique des fluides numérique (CFD). Cette étape implique un
examen attentif des données de simulation afin de mettre en évidence les écarts ou
correspondances avec les données expérimentales. Il est important de souligner que des
divergences peuvent survenir entre les résultats numériques et expérimentaux en raison de
divers facteurs. Ces derniers incluent, entre autres, les hypothéses intégrées aux modeles
numériques, les approximations effectuées lors de la simulation ou les limites inhérentes aux
conditions de simulation. Par conséquent, une évaluation des résultats de la CFD est
indispensable pour assurer la précision et la fiabilité des simulations.
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La comparaison des résultats numériques avec les données expérimentales constitue une
¢tape essentielle pour valider et évaluer la fiabilit¢ des modéles CFD utilisés. Des écarts
significatifs peuvent indiquer la nécessité d’ajuster les parametres du modele, d’optimiser les
schémas numériques ou de revisiter les hypothéses initiales.

5.5.1 Etudes d’influence des conditions initiales

La considération des conditions initiales revét une grande importance dans le calcul
numérique de la dynamique des fluides (CFD) en raison de son impact significatif sur la
précision et la fiabilité¢ des simulations. Elles font référence aux variables d'un écoulement de
fluide au début d'une simulation, y compris les paramétres tels que la vitesse, la pression, la
température et la concentration. Ces conditions constituent le point de départ de 1'analyse CFD.

Les caractéristiques de turbulence et la dynamique globale du systéme dont les conditions
initiales imprécises ou inappropriées peuvent conduire a des résultats erronés. C'est pourquoi il
faut veiller méticuleusement a ce que les conditions initiales soient représentatives du systeme
physique réel. En outre, 1'étude de la sensibilité des résultats a différentes conditions initiales
permet de comprendre le comportement du systéme aux perturbations qui conduit a
I’amélioration des capacités prédictives des simulations CFD.

5.5.1.1 Validation des résultats pour le cas de combustion hydrogéne-Oxygéne :

Le schéma réactionnel pour le cas H>/O2 qui a été décrit dans les recherches menées par
[98] et [104] qui s’agit d'un mécanisme réactionnel composé de sept réactions ¢lémentaires
(comme indiqué dans le tableau table.(5-3)

Réaction Aj Bi E;

1 H> + Oo=OH + OH 0.170 x 10™ 0.0 48,151
2 H+0;=0H+O 0.142 x 10" 0.0 16,401
3 OH+H>=H,O+H 0.316x 10% 1.8 3030
4 0+H=OH+H 0.207 x 10" 0.0 13,750
5 OH+OH=H0+0 0.550 x 10™ 0.0 7000

6 H+OH=H0+M 0.221 x 10% -2.0 0,0

7 H+H=H+M 0.653 x 108 -1.0 0,0

Table. 5-3 : Mécanisme réactionnel pour H,/O; en état gazeuse [104]

Les profils de température dans la direction radiale sont présentés dans la figure (5.5). Ces
profils ont été¢ obtenus avec une prédiction numérique qui a été comparée a des mesures
expérimentales qui sont effectuées aux différentes positions axiales comme dans [101] et [104].

5.5.1.1.1 Variation de la température selon la Direction radiale r/Ry:

Afin de prélever les valeurs de la température pour x/L=1/8, le graph est tracé pour
0< 1/R=30 dont 1/R=0 correspond aux valeurs de la température sur I’axe de la chambre de
combustion.

La figure 5-5(a) montre la distribution radiale de la température a x/L=1/8 dans la chambre
de combustion met en évidence des disparités entre les données expérimentales et les approches
numériques utilisant les modéles de turbulence RNG-k-¢ et SST-k-o. Les données
expérimentales, considérées comme référence, montrent un pic de température de 1750K
a 1/Rf = 5,4. En revanche, les modeles de turbulence RNG et SST prédisent des valeurs
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maximales proches (1752K pour RNG et 1819K pour SST), mais anticipent la position radiale
du pic a r/R¢ =3 et 3,6, respectivement. Cette anticipation indique une surestimation du taux de
mélange ou de la vitesse de réaction dans la région proche de l'injecteur. Par ailleurs, le modéle
‘Predict’[102] surestime considérablement la température maximale (2000K) en déplagant le
pic en aval a r/R=S8, en suggérant une sous-estimation des pertes thermiques ou une
surévaluation des cinétiques chimiques.

L'analyse comparative de la distribution radiale de température a x/L=3/8 (figure 5-5(b))
révele des divergences significatives entre les données expérimentales et les approches
numériques. Dont, les modeles de turbulence SST-k-o et RNG-k-¢ montrent une bonne
concordance avec les mesures, malgré une légere surestimation des températures axiales pour
/R¢ < 5. En revanche, le graph ‘Predict’ de [102] surestime systématiquement la température,
particuliérement dans la région périphérique pour r/R¢> 15.

De plus, en s'éloignant des injecteurs, dans le plan x/L=5/8 (figure 5-5(c)), les
températures calculées présentent une divergence par rapport aux résultats expérimentaux,
variant de 130°C a r/R=0 et 405°C pour 1r/R=27. Cette divergence se réduit considérablement
a la sortie de la chambre de combustion.

La Figure 5-5(d) montre que le modele SST-k-o suit tres fidelement les valeurs mesurées,
en particulier pour x/L<5, bien que, le modele RNG-k-¢ présente une légere sous-estimation de
température, mais demeure assez proche des résultats expérimentaux. De manicre générale, la
température diminue en allant vers la sortie du bruleur, conformément aux prédictions des deux
modeles. Cette comparaison indique que le modéle SST-k-w offre une meilleure adéquation
avec les données expérimentales, notamment pour les grandes valeurs de x/L.

En outre, il a été observé qu'aux positions x/L=1/8 et L=3/8 le mod¢le de turbulence RNG
k-¢ présente une bonne concordance avec les données expérimentales. Cependant, une
divergence notable des résultats est observée en s'éloignant de la région d'injection vers la sortie
de la chambre de combustion.
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Figure 5-5: Représentation de la variation de température dans la direction radiale

En conclusion, le mod¢le numérique SST-k-ow démontre une performance remarquable
dans la représentation de la flamme étudiée. Bien qu'il présente une légere surestimation des
températures par rapport aux mesures expérimentales, il excelle dans la reproduction de la
structure et de la position de la flamme. Cette conclusion est €tayée par 1'alignement des profils
de la température simulés et expérimentaux. Ainsi, malgré les petits écarts quantitatifs en
température, le modele capture la distribution des phénoménes thermiques, offrant une
représentation cohérente de la dynamique de la flamme dans le systéme analysé.

5.5.1.1.2  Variation des fractions massiques Y selon la Direction radiale r/Ry:

1. Fraction massique Yu.:

La figure (5-6) montre un contour quantitatif de la distribution de I'hydrogéne YH. dans
une chambre de combustion. L’analyse de tracé des courbes de niveau, affirme que la région

représentée par la couleur rouge présente une saturation maximale en hydrogene. Cela suggere
qu'on est dans une zone de forte sortie d'hydrogene ou qui se trouve a proximité de la zone en

question. Ensuite, Le spectre des couleurs passe de I'orange au bleu en s'éloignant radialement
de cette zone, ce qui indique une diminution de la concentration d'hydrogene.
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La densité des lignes de contour indique la vitesse de variation YH.. Les contours trés
rapprochés indiquent des gradients abrupts de concentration d'hydrogeéne, tandis qu'un
espacement plus large inspire une distribution plus uniforme.

La représentation spatiale de la concentration d'hydrogéne est essentielle pour comprendre
les schémas de mélange et la dynamique de la combustion. Elle sert de base empirique a
'optimisation des réactions de combustion, ce qui a des répercussions sur le rendement
énergétique et la réduction des émissions.

r/R=1/10] 0.0625 00417

" x/L=1/8 Y

Figure5-6 : Représentation de la distribution d’hydrogéne dans la chambre de combustion.

Les graphs représentés dans la figure (5-7) illustrent la distribution radiale de la fraction
massique d'hydrogene YH. a différentes positions axiales x/L sur I’axe principale d'une chambre
de combustion, en particulier a x/L de 1/8, 3/8, 5/8 et 1. L'interprétation suivante synthétise les
données représentées sur ces graphiques.

Dans la figure (a), a x/L=1/8, la fraction massique d'hydrogéne YH. diminue fortement
selon la direction radiale en allant de la ligne centrale de la chambre de combustion vers sa
paroi. Les données expérimentales inspirent qu’il y a une forte concentration de H» prés de 1'axe
central, qui se diffuse rapidement dans tout I’espace de la chambre de combustion mais n’arrive
pas a I’occupé totalement a cause de la combustion rapide qui lui subit.

En outre, pres de I’axe de la chambre de combustion, le modele ‘Predict’ initié par Y. H.
Sehn [102] et Michel Coltrin [103] est parfaitement aligné aux données expérimentales
effectuées par R. Barlow [98], bien que le graph ‘Predict’ présente une légere divergence plus
loin de I’axe a des distances radiales relativement importantes.

En contrepartie, les modeles SST-k-o et RNG-k-¢ initiés dans notre étude suggerent une
sous-estimation de YH. qui provoque une divergence remarquable.

La figure (b) présente la variation de YH: a x/L=3/8, ou elle diminue progressivement en
remontant dans la direction radiale. Ici, les points de données expérimentales indiquent une
distribution plus large de Ha, potentiellement due a un mélange accru ou a un taux de réaction
plus lent par rapport a la position a 1/8. Le modéle ‘Predict’ de [102] reste en accord raisonnable
avec les résultats expérimentaux. Cependant, les modeles SST-k-o et RNG-k-¢ ont toujours la
tendance de sous-estimer la fraction massique d’hydrogene sur 1’axe central, ce qui conduit a
une divergence dans la modélisation de l'intensité de la zone de réaction centrale.

En outre, la comparaison entre les résultats illustrés dans la figure (a) et (b) et obtenus par
les deux modeles de turbulence ; SST-k-w et RNG-k-¢ et ceux de I’expérience présentent une
tendance cohérente entre eux en comparant leurs allures graphiques, ce qui a permet de bien
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localiser les optimums des différents parameétres de la combustion mais en contrepartie, il est
important de signaler que les valeurs de YH. obtenues numériquement sont sous-estimés a un
facteur de 40% pres de ’axe principale ce qui peut affecter I’ingénierie de chambre de
combustion en mati¢re du rendement énergétique et consommation du fuel.

A x/L=5/8, le profil de fraction massique d'hydrogéne (YH:) s'aplatit significativement,
révélant une distribution radiale plus uniforme. Le modele ‘Predict’ sous-estime légeérement les
valeurs de YH,, probablement di a des limitations dans la modélisation des réactions a ce stad.
Cette divergence met en évidence le besoin d'améliorer la représentation des interactions
chimie-turbulence et des réactions de recombinaison lorsque les gradients de concentration
s'atténuent. L'affinement des parametres cinétiques ou l'intégration de mécanismes réactionnels
plus complexes pourrait accroitre la précision du modele dans ces conditions.

Dans cas de x/L=1 présenté en (d), la fraction massique de 1'hydrogeéne est devenue tres
faible, ce qui signifie une consommation totale d’hydrogeéne et I’achévement du processus de
combustion. En outre, Les données expérimentales montrent un profil tres plat, conduisant a la
présence de quelques traces d’hydrogene résiduel dans la direction radiale. Bien que 1’allure du
modele ‘Predict’ suit de pres les données expérimentales, ce qui indique que ses hypothéses et
ses calculs pour la phase d'achévement de la réaction sont exacts.

Par conséquence, pour toutes les positions axiales, le mod¢le ‘Predict’ s'aligne de maniére
cohérente avec les données expérimentales, ce qui signifies son efficacité a capturer la physique
essentielle qui régit la distribution de I'hydrogene dans la chambre de combustion. En revanche,
les modeles SST-k-o et RNG-k-¢, bien qu'ils capturent qualitativement la tendance générale du
processus de combustion, ils se divergent quantitativement aux résultats expérimentaux ce qui
provoque un besoin potentiel de recalibrer des parametres de turbulence et de cinétique de
réaction, cette derniére qui est représentée par la PDF présumée. Ces résultats soulignent
I'importance d'une modélisation précise pour prédire le comportement des especes combustibles
dans une flamme, ce qui est trés important pour la conception et 1'optimisation des systémes de
combustion en vue d'améliorer les performances et de réduire les émissions de polluants.
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Figure5-7 : Représentation de la variation de la fraction massique de YH2 dans la direction radiale

2. Fraction massique Yo::

La figure (5-8) montre un tracé de contour de la distribution de I'oxygéne Yo0. dans la
chambre de combustion.

Le gradient de couleur vari du bleu pour indiquer une faible concentration d'oxygene
allant au rouge pour une forte concentration, dont, la 1égende indiquant les valeurs de la fraction
massique d'oxygene Y0 qui varie de 0,000 a 0,2340. Par ailleurs, le graph montre une variation
de concentration d’oxygene distinct du centre vers la paroi, dont les valeurs les plus faibles sont
enregistrées pres de 1’axe centrale (bleu foncé) et des valeurs plus élevées en rouge sont proches
des parois.

Par ailleurs, la figure (5-8) montre que la fraction massique de 1’oxygene Y0.est devenue
de plus en plus importante qu’on s'éloigne de 1'axe central du bruleur. Bien que. Les valeurs de
Yo: les plus élevées sont observées en allant vers la sortie de la chambre de combustion telles
que 0,1463 a x/L=5/8 et 0,2048 pres de la sortie.
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Figure5-8 : Représentation de la distribution d’oxygéne dans la chambre de combustion

Les graphiques de la figure (5-9) montrent comment la fraction massique d'oxygene YO, varie
dans la direction radiale de la chambre de combustion a différentes positions axiales x/L
pendant le processus de combustion. Ces courbes montrent clairement la maniére dont
I'oxygene est consomme et distribué au cours du process de combustion. Les sous-figures (a),
(b), (c) et (d) comparent les résultats expérimentaux et numériques pour ces variations. En
analysant ces graphiques, plusieurs conclusions importantes peuvent étre tirées :

La figure (a) montre les graphiques des variations de la fraction massique de I’oxygene
Yo0: dans la position x/L=1/8, pour 0<r/R¢<5 au voisinage de 1'axe principal de la chambre de
combustion, on constate qu’il y a une diminution notable de Y0.. Bien que les données
expérimentales montrent que l'oxygéne est consommé rapidement dans cette région de la
chambre, ce qui est dii aux fortes réactions qui sont envisagées par le processus de combustion.
En outre, la comparaison des graphiques des modeles SST-k-o et RNG-k-¢ avec les données
expérimentales montre un bon accord entre ces modeles numériques et 1'expérience.

La figure (b) illustre les graphs pour x/L.=3/8 montre que plus on avance dans la direction
axiale de chambre de combustion, plus la fraction massique d'oxygéne diminue, bien que cette
diminution soit inversement proportionnelle au r/Ry aussi. Cela pourrait indiquer que le front de
flamme qui s'étend radialement conduisant a une consommation plus uniforme du O, a travers
le rayon. En outre, le modéle présenté par ‘Predict’ montre une bonne concordance avec les
données expérimentales, mais en revanche les modéles SST-k-w et RNG-k-¢ s'écartent
davantage en particulier dans la plage 0<r/R<7,5.

De plus, une distribution radiale plus homogene de Y0, est observée pour la position
axiale x/L=5/8 illustrée dans la figure (c). Ce graph suggere une flamme mature ou la plupart
de I'oxygene proche du centre a ét¢ consommé dont une quantité d’oxygene résiduel subissant
une réaction plus lente. La comparaison des résultats des prédictions numériques pour les
modeles SST-k-o et RNG k-¢ indiquent une sous-estimation plus marquée, en particulier dans
la région centrale de la flamme. En se rapprochant de la position x/L=1 qui signifie la sortie de
chambre de combustion dont, les données expérimentales restreignent I’évolution de la fraction
massique YO: en allant dans la direction radiale, ce qui indique que la zone de réaction vient de
se rétrécie et la consommation de I’oxygene s’est diminuée graduellement.

En outre, des remarques qui sont assez importantes concernant la fidélit¢ des modeles
numériques adoptés dans cette étude au résultats expérimentaux conduite aux constatations
suivantes ; plus qu’on allant vers la sortie de la chambre de combustion, les modeles SST-k-®
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et RNG-k-¢ présentent une divergence plus significative, ce qui pourrait étre une indication que

ces modeles sont moins précis au-dela de x/L>3/8.

Par conséquence, la fraction massique d'oxygene YO0., telle que représentée dans les
graphiques de la figure (5-9), met en évidence les schémas de consommation de 1'oxygene au
cours du processus de combustion. Les modeles SST-k-o et RNG-k-¢ parviennent a saisir la
tendance générale, mais présentent des écarts notables par rapport aux données expérimentales.
Ces divergences suggerent qu'un affinement de la modélisation de la turbulence ou une
meilleure intégration de la cinétique chimique est nécessaire pour obtenir des prédictions plus

précises et mieux alignées sur les observations expérimentales.
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Figure5-9 : Représentation de la variation de la fraction massique de Yo, dans la direction radiale

3. Fraction massique Yy.o:

Les graphiques de la figure (5-10) représentent la fraction de masse d'eau YH.0 dans la
direction radiale pour des différentes positions axiales x/L dans la chambre de combustion,
comme indiqué par les rapports x/L de 1/8, 3/8, 5/8, et 1. Ces graphiques comparent les données
expérimentales (marquées comme 'Exp') effectués par [104] et [105] confirmés par [98] avec
des divers modéles de dynamique des fluides numérique, a savoir le model ‘Predict’, ‘SST-k-

o’ et ‘RNG-k-¢’.

URANS/PDF dans une flamme de diffusion turbulente 88



Chapitre 5: Résultats et Discussion

La direction radiale est normalisée par le rayon de I’injecteur d’hydrogéne (Ry). Cette
normalisation permet de comparer les profils indépendamment des tailles absolues de la flamme
ou de la concentration en eau.

L'analyse de la fraction massique d'eau est présentée dans les différents graphiques de la
figure (a) pour la position x/L=1/8. Le profil expérimental ‘Exp’ commence a une valeur de
YH.0=0,2 pour 1/R¢ =0, puis montre une augmentation continue jusqu'une valeur un maximale
YH.0=0,25 a 1/R#=6, suivi d'une diminution jusqu'a YH.0=0 sur les parois. Bien que le modéle
RNG k-¢, débute a YH.0=0,22 pour r/R=0 et atteint sa valeur maximale de 0.23 a r/R¢=5,
ensuite, a r/R=8 YH,0 s’annule carrément en indiquant 1’absence du H>O. Cette diminution est
attribuée a la consommation des réactifs et a 'achévement de la réaction de combustion. Par
ailleurs, il est intéressant de noter que le modele SST-k-w suit une tendance similaire a celle du
modele RNG k-g, indiquant une cohérence globale dans la prédiction des profils de fraction
massique d'eau, bien que des €carts mineurs existent par rapport aux données expérimentales.

Pour x/L=3/8, la comparaison des données expérimentales aux modeles numériques
( SST-k-o et RNG-k-¢). Les données expérimentales révelent une fraction d'eau initialement
¢levée YH.0 = 0,25 décroissant jusqu'a zéro au-dela de r/Rf=20, reflétant la consommation
d'oxygene et la formation d'eau dans la combustion, tandis que le SST-k-o suit mieux les
tendances expérimentales, avec une légere surestimation dans la région de décroissance. Le
RNG-k-¢ présente une sous-estimation de la fraction d'eau au centre mais converge au dpnnées
expérimentales en périphérie.

Pour x/L=5/8, une divergence est apparue entre les données numériques et
expérimentales, suggérant une limitation potentielle ou une divergence dans les capacités
prédictives des modeles adoptés. Bien que, la fraction massique d'eau YH.0 décroit sur 1’axe de
la chambre de combustion (YH.0=0,25) a presque 0 en périphérie (r/R£>20). Le modele ‘Predict’
surestime cette fraction sur toute la plage, tandis que le modele SST-k- ® suit étroitement la
tendance expérimentale, avec une légere surestimation dans la zone intermédiaire. Bien que le
modele RNG-k-¢ sous-estime initialement la fraction massique au centre, mais se rapproche des
données expérimentales en périphérie.

Pour x/L = 1, la fraction massique d'eau est plus faible, débutant a 0,12 au centre et
décroissant jusqu'a 0,04 en périphérie, indiquant une combustion compléte. Le modéle ‘Predict’
surestime systématiquement la fraction massique de 1’eau en comparant avec les valeurs
expérimentales. Le modeéle RNG-k-& montre une bonne correspondance dans la région centrale
et rejoint les valeurs expérimentales vers la périphérie, tandis que le modele SST-k- w est au-
dessus des données expérimentales.
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Figure5-10 : Représentation de la variation de la fraction massique de YH,0 dans la direction radiale

4. Fraction massique You:

Le tracé de contour illustré dans la figure (5-11) ci-apres, représente la distribution axiale
de la fraction de massique You pour I'hydroxyle OH dans un domaine de combustion aux
différentes positions axiales x/L pour une flamme hydrogeéne-oxygene. Les valeurs x/L,

étiquetées 1/8, 3/8, 5/8 et 1, correspondent aux différents points sur la longueur de la chambre
de combustion.

La position radiale /Ry est représenté sur I'axe des ordonnées, représentant la distance par
rapport a la ligne centrale de la flamme. Le gradient de couleur représente la fraction de masse
de OH. Le graphique montre que la concentration de I’hydroxyle OH n'est pas uniforme a
travers la position radiale mais elle varie dans la direction axiale et radiale au méme temps.

Le profil de la flamme illustre I'évolution dynamique de la fraction massique d'hydroxyle
(OH). On observe une augmentation progressive de sa concentration de x/L = 1/8 a 3/8,
traduisant le démarrage et l'intensification de la combustion. La zone comprise entre 0.35 et
0.55 selon x/L, notamment pres de 'axe central (r/Rf=0), présente une concentration en OH
particulierement élevée. Puis, lorsque la flamme s'étend jusqu'a x/L = 5/8, la concentration du
OH diminue significativement (Yon=2.6x10*), indiquant 1'épuisement des réactifs. Enfin, a x/L
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= 1, une réduction marquée du OH est constatée sur tous le rayon, signalant la fin de réaction
avec seulement des traces subsistantes, symbole d'achévement de combustion.

/L 58 1 OH Mass Fraction
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Figure5-11 : Représentation de la distribution de la fraction massique de Yo le long de x/L

Les graphiques de la figure (5-12) illustrent la variation radiale de la fraction de masse
YoH de I'hydroxyle (OH) a différentes positions axiales dans la chambre de combustion. Les
résultats prédits ont été comparés aux résultats expérimentaux de [104] ainsi qu'aux prédictions
d'un article de Hong Yong Sohn et Silvia E. intitulé "Computational Fluid Dynamics Modeling
of Hydrogen-Oxygen Flame"[102].

La figure (a) pour x/L = 1/8 montre que les modeles RNG-k-¢ et SST-k-o représentent
une bonne concordance avec les données expérimentales. Cependant, il existe des différences
significatives dans les valeurs maximales et les largeurs des distributions, ainsi qu'un décalage
entre les sommets des graphiques des deux modeles de simulation numérique et le sommet du
graphique des résultats expérimentaux.

Pour x/L = 3/8 en (b). L'écart entre les données expérimentales et les prédictions
numériques devient plus important, en particulier pour le modéle RNG-k-¢, qui présente une
différence par rapport au graph des résultats expérimentaux. En revanche, le mod¢le SST-k-o
semble correspondre davantage a la forme des données expérimentales malgré la présence d’un
décalage minime entre les deux graphs. Bien que le modele SST-k-o présente une sous-
estimation de la fraction massique maximale au-dela de r/R=12.5.

Pour x/L = 5/8, l'analyse des profils de la fraction massique d'hydroxyle YOH révele des
divergences marquées entre les deux modéles numériques et les données expérimentales,
comme le montre la figure (c¢). Le modéle RNG-k-¢ sous-estime la fraction massique
d'hydroxyle OH, tandis que le modele SST-k-m montre une surestimation.

Pour les graphs de x/L = 1 illustrés dans la figure (d), les modéles numériques prédisent
des valeurs de fraction de masse YOH beaucoup plus faibles que les valeurs expérimentales le
long de la direction radiale. Une fois de plus, le modele RNG-k-¢ prédit une fraction de masse
plus importante que le modele SST-k-w.

Par conséquences, les deux modéles numériques utilisés dans cette étude sont parvenus a
capturer le comportement qualitatif de la fraction de masse pour le OH mais ils présentent une
incertitude tres significative en termes d'exactitude et de précision. Par ailleurs, le modéle RNG-
k-€ a une tendance de surestimer les quantités YOH en comparant aux résultats expérimentaux.
En revanche, les prédictions du modéle SST-k-o sont plus proches de la tendance des données
expérimentales, mais il reste toujours incapable de capturer les valeurs maximales des
grandeurs.
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Les écarts observés entre les résultats des simulations numériques et les données
expérimentales mettent en évidence des défis significatifs dans la modélisation des processus
de combustion de I'hydrogéne. Ces différences révelent les difficultés intrinseéques des modeles
actuels a capturer la complexité chimique des réactions hydrogeéne-oxygene et les interactions
turbulentes hautement dynamiques qui caractérisent cette flamme. Les limitations apparentes
exigent la nécessité de développer des approches de modélisation plus sophistiquées, pour

traiter ce type d’écoulements.
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Figure5-12 : Représentation de la variation de la fraction massique de Yon dans la direction radiale

5.5.1.2 Etude de effet de vitesse d’injection du fuel pour le cas H2/O:

L'objectif de cette section c’est d'étudier l'influence de différents taux d'injection
d'hydrogéne sur le comportement de la température maximale de qui pouvant étre atteinte au
cours d'un processus de combustion, en accordant une attention particuliére aux circonstances
de I'apport d'oxygene et d'hydrogene. La température d’injection de I’air est maintenue a 285K
et une vitesse constante de 1m/s. L'hydrogene est également injecté a une température plus
¢levée de 287K, mais a des différentes vitesses comme indiquées dans le tableau (5-4) dessus ;
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Vitesse d’injection Nombre De Reynolds
296 36400

236 28900

200 24500

100 12200

90 11000

50 6110

Table. 5-4 : Nombre de Reynolds en fonction de vitesses d’injection de H;

Afin de déterminer le régime d'écoulement associé a chaque vitesse d'injection
d'hydrogene, nous avons calculé le nombre de Reynolds (Re) correspondant. En utilisant les
paramétres d'hydrogene précédemment mentionnés, les valeurs de Reynolds ont été déterminées
pour chaque vitesse d'injection. Les résultats sont présentés dans le tableau ci-dessous (Tableau
5-6), qui répertorie les vitesses d'injection et leurs valeurs respectives de Re.

U[m/s] x/L T 0) T(x/L=1)
ad

50 0.214 2813 1018

90 0.245 2821 1100

100 0.247 2824 1122

200 0.248 2853 1308

296 0.253 2856 1559

Table. 5-5 : Valeur de vitesses d’injection de H dans des emplacements spécifique dans la
chambre de combustion

Pour vérifier la précision de la technique proposée. Les conditions numériques ont été
basées sur les données expérimentales de Barlow [98][104] et [105].

Les graphs de figure (5-13) proposent une comparaison des profils de température dans
une flamme a diffusion type H2/O», en confrontant les prédictions de calcul des deux modeles
de turbulence. Il s’agit de ; RNG-k-¢ et le SST-k- ® avec les données expérimentales (a une
vitesse d’hydrogene de 296m/s) [98][104].

Les prédictions du modele RNG-k-¢ sont représentées par les lignes étiquetées RNG50 a
RNG296, tandis que les lignes avec le préfixe ‘SST’ indiquent les résultats du modele
SST-k-w. Les données expérimentales, désignées par ‘Exp’, servent de référence pour évaluer
la précision des modeles de calcul.

L'examen du graphique montre que les températures maximales dans la flamme se
produisent & une certaine distance du point d'injection. Il a été constaté que les vitesses
d'injection d'hydrogene plus élevées, en particulier dans le modele RNG, sont en corrélation
avec des températures de pointe la plus élevées, ce qui met en évidence la sensibilité du modele
a la vitesse dans la prédiction de 1'amélioration du mélange et des taux de réaction.
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En contrepartie, les profils du modele SST-k-o suggérent une relation plus complexe,
avec des augmentations de température moins prononcées a des vitesses plus €levées. Cela
pourrait indiquer une interaction nuancée entre la vitesse, la turbulence et la combustion que le
modele SST-k-o traite différemment du modele RNG-k-¢.

L'étendue des profils de température des deux modeéles donne des indications sur les
caractéristiques physiques de la flamme. Les profils plus larges du modéle SST révélent une
structure de flamme plus compléte, tandis que les pics plus nets du modéle RNG indiquent une
zone de réaction plus ciblée. Ces différences soulignent I'importance du choix du mod¢le pour
prédire les comportements de combustion.

L'analyse des profils de température montrent que la température est maintenue a 300K
dans la plage de 0,02 < x/L <0,04. Ceci traduit par I’absence de tout signe de combustion dans
cet intervalle, ce qui s’avere critique pour 1’allumage du mélange indépendamment de toute
vitesse d’injection d’hydrogene utilisées dans cette simulation.

En l’occurrence, dans I’intervalle 0,04 < x/L < 0,255, on observe une hausse de
température treés rapide dont elles sont passées de 300K a 2813K pour une vitesse d’injection
d’hydrogene de 50m/s et 2856K pour la vitesse d’injection 296m/s, en outre, on observe un petit
décalage entre les graphs qui ne dépasse pas A(x/L) = 0,031.

Une autre remarque qui s’agit des piques de graphs (%) qui représente les valeurs

L
maximales de températures qui sont observées a des emplacements spécifiques dont elles se
trouvent tous dans une intervalle trés étroite [0,3 ;0,45], il s’agit de 2813K pour la vitesse
d'injection 50m/s a x/L=0,214 et 2856K pour une vitesse d'injection de 296m/s a x/L=0,45, par
conséquence, la différence entre températures maximales des deux vitesses est de 45K. malgré
que 296m/s est six plus grande que la vitesse 50m/s, ces température commencent ensuite a se
diminuées.
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Figure 5-13 : Variation de la température en fonction vitesse d’injection de H; selon I'axe central.

La figure (5-14) illustre la distribution radiale de température dans la chambre de
combustion, montrant un gradient thermique marqué avec des températures maximales sur 'axe
central a r/Rr = 0 et décroissantes vers la paroi. Cette répartition indique une concentration
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d'énergie au centre de la chambre. L'analyse des profils thermiques pour différentes vitesses
d'écoulement (50, 90, 200 et 296 m/s) montre une augmentation générale des températures avec
l'accroissement de la vitesse, la tendance générale montrant un accroissement de la température
au fur et 3 mesure que ces valeurs augmentent.

L'analyse de la figure (5-14) met en évidence l'effet de la distribution radiale de
température sur la dynamique de la flamme. Les principaux points observés sont les suivants :

1. Les températures maximales sont enregistrées a la position axiale x/L = 1/4, indiquant
la zone la plus chaude de la flamme.

2. Pour une vitesse d'injection de 50m/s :

- La température chute de 2766K au centre (r/R#=0) a 337K pres de la paroi a r/Rf=14,4.
3. Pour une vitesse d'injection de 296 m/s :

- La température décroit de 2848 K au centre (r/R=0) a 300K a r/R#=20.

En conséquence, on observe un gradient thermique radial marqué, avec des températures
centrales plus importante a des vitesses d'injection d’hydrogene ¢élevées. Cela met en évidence
une corrélation significative entre cette derniere et la distribution de température, avec une
décroissance progressive de la température en allant vers les parois de la chambre de
combustion.

3000 qx/L=1/4

2500

2000

1500

Température[K]

1000

500

/Ry

Figure 5-14 :: Variation de la température en fonction vitesse d’injection de H; selon la direction
radiale.

La figure (5-15) ci-aprés représente la disposition de température pour différentes vitesses
d'injection d'hydrogene

A une vitesse d'injection de 90m/s, la distribution de température est la plus large et
relativement homogene aux autres dont, elle présente un taux de réaction chimique plus lent
entre les deux réactifs, ce qui conduit a une structure de flamme plus compléte et plus diffusive.
Ceci est confirmé par une marge plus large de températures intermédiaires représentées par les
régions verte et jaune.
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La croissance de la vitesse d'injection a 236m/s, puis a 290m/s, modifie radicalement les
caractéristiques thermiques de la flamme, comme le montrent les régions a haute température
plus nettes et plus concentrées. Pour des vitesses plus €levées introduisent plus de turbulence,
qui a son tour augmente le taux du mélange H2/O» et raccourcissent la zone de réaction, ce qui
conduit a des gradients de température plus importants et a un dégagement de chaleur plus
localisé. La transition nette entre les zones de température élevée (rouge) et basse (bleu) indique
un front de flamme plus intense et plus compact.

Ce régime est marqué par un nombre de Damkohler plus élevé, signifiant la prédominance
des réactions chimiques sur les processus de mélange. Avec 1'augmentation de la vitesse, on
observe également un déplacement notable des zones de température maximale vers l'aval, ce
qui montre une cinétique de combustion plus rapide et une conversion plus efficace du potentiel
chimique du combustible en énergie thermique.

Static Temperatu
2180.92

199282
1804.72
1616.62

1428.52
1240.42
105232

864.22

676.13

488.03
299.93

[K]

Figure 5-15 : Champs de températures influencés par vitesses d’injection d’hydrogene[99]
5.5.1.2.1 Influence de la vitesse d'injection sur la dilution de I'"hydrogéne

Les graphiques de la figure (5-16) illustrent la relation entre la fraction massique
d'hydrogéne YH: et la vitesse d'injection de I'hydrogene, représentée par les vitesses de S0m/s a
296m/s.

L’analyse des graphs montre que la fraction massique d'hydrogéne YH: diminue fortement
en s’¢loignant du point d'injection, ce qui est un comportement typique du processus de
diffusion. La fraction massique initiale au point d'injection x/L=0 est proche de 1.

En outre, l'analyse des courbes présentées en (5-16) montrent une célérité de
consommation d'hydrogene exceptionnellement rapide pour toutes les vitesses d'injection du
fuel. Il est remarquable que, au-dela de la position x/L=1/4, I'hnydrogene disparait complétement,
indiquant une combustion compléte dans cette région de la chambre de combustion.

Une observation notable concernant la distance entre 1'extrémité postérieure de la flamme
et l'injecteur principal, qui marque le point de départ de la consommation d'hydrogene et le
début de la création de la flamme. Cette observation est valable pour toutes les valeurs de x/L
comprises entre (0,028 ; 0,25) ou (0,048 ; 0,25) respectivement quel que soit la vitesse
d’injection considérée. Plus précisément, une vitesse d'injection de 50m/s correspond a une
valeur de x/L=0,028, alors qu'une vitesse d'injection de 296m/s correspond a une valeur de
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0,048. Ces valeurs représentent les limites extrémes de la gamme des vitesses d'injection
possibles.

+  mH296
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x/L=0.028
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Figure 5-16 : variation de la consommation de H, sur I'axe central.
5.5.1.2.2 Impact de la Vitesse d'Injection de I'Hydrogene sur la Déplétion du O; :

L'étude de la relation entre la vitesse d'injection de I'hydrogene et d'autres parameétres de
combustion, notamment la température et les fractions de masse, prouve une corrélation
proportionnelle, c’est la raison pour laquelle on estime qu’il est utile d’étudier le reste des
parametres en se limite pour les deux vitesses extrémes VH=50m/s et 296m/s.

Les deux graphs de la figure (5-17) illustrent I’effet de la vitesse d’injection d’hydrogéne
sur la variation de la fraction massique d'oxygeéne YO, dont. Les graphs sont dressés dans les
directions axiale et radiale de la chambre de combustion.

Le graphique de la figure (5-17a) décrit la relation entre la fraction massique d'oxygene
Yo0: dans la direction radiale. Les deux courbes de la figure (a) sont chacune correspond a une
vitesse d'injection d'hydrogene distinctes : 50m/s et 296m/s. Par ailleurs, les deux courbes
commencent de zéro a l'entrée de la chambre de combustion ( a x/L=0), dont, les deux graphs
présentent des segments de longueurs différentes qui sont inversement proportionnels aux
valeurs de vitesses d’injection d’hydrogeéne, de méme, le graph correspond a la vitesse la plus
grande se trouve sous celui de la petite vitesse. On outre, on note que la fraction massique
d'oxygene atteignait 0,38 pour VH=296m/s et 0,55 pour VH=50m/s. De maniere intrigante,
lorsqu’on est sur le point r/R=20, les deux graphiques représentant les variations des fractions
massiques d'oxygene qui présentent une convergence vers une valeur de 1. Cette observation
est interprétée comme une indication de l'absence de combustion dans la direction radiale allant
de ce point.

Le graphique de la figure (5-17b) illustre les variations des fractions massiques de
I'hydrogene et de 'oxygene dans la direction radiale de la chambre de combustion pour x/L=1/4.
Dont, qu’il a été constaté que la distribution de I'hydrogéne dans cette direction atteint ses
valeurs maximales, soit 1,17x10°2 pour VH=296m/s et 6,7x10 pour VH=50m/s le long de 1'axe

central de la chambre de combustion. Notamment, ces valeurs tombent a zéro a r/R#=15, ce qui
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indique que dans cette position il n’y a plus d'hydrogéne. De plus, une observation intrigante
révele une relation inverse entre la fraction massique d'oxygene a la sortie de la chambre de
combustion x/L=1 et les valeurs d'injection d'hydrogene. Pour illustrer ce phénomene, prenons
I'exemple d'une vitesse d'injection de VH=50m/s, pour laquelle la fraction massique d'oxygene
est de 0,94. En revanche, lorsque la vitesse d'injection atteint VH=296 m/s, cette fraction
diminue a 0,87. Ce résultat indique que pour les vitesses d'injection d'hydrogene plus élevées
conduisent a une réduction de la fraction massique d'oxygéne a la sortie de la chambre de

combustion.

Par conséquence, dans des conditions géométriques identiques, la déplétion d'oxygene est
plus importante pour une vitesse d'injection de 296m/s que pour une vitesse de 50m/s. Cela
indique que 1'énergie dégagée a 296m/s est plus ¢levée qu'a 50m/s, comme le confirment les
données du tableau (5-5) et les graphiques des figures (5-13) et (5-14). De plus, la comparaison
des nombres de Reynolds pour chaque vitesse, indiquée dans le tableau (5-4), montre que le
nombre de Reynolds correspondant a une vitesse de S0m/s est beaucoup plus faible que celui a
296m/s (6110 << 36400), ce qui montre que la turbulence joue un role trés important dans le
comportement de la combustion et ses parametres.
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Figure 5-17 : variation des fractions massiques des réactants pour le cas de combustion H,/0O5.
5.5.1.2.3 Prédiction des radicaux libres H, O et OH :

Dans le domaine de la chimie de la combustion, les radicaux libres tel que I’hydrogéne
(H), oxygene (O) et ’hydroxyle (OH) jouent un role indispensable dans la propagation et la
régulation des réactions de combustion. La molécule d'oxygene, en tant que di-radical (O-O),
possede deux électrons non appariés, ce qui la rend relativement inerte a des températures
ambiantes, mais trés réactive dans des conditions thermiques élevées. Pour que la combustion
s'amorce, cette propriété implique de franchir une barriére énergétique importante,
généralement sous l'effet de la chaleur. Cela permet de passer d'un état de spin non apparié a un
état de spin apparié. Une fois cette transition effectuée, les radicaux d'oxygene deviennent partie
intégrante du déclenchement de diverses réactions radicalaires en chaine. Ces radicaux
réagissent ensuite pour produire des hydroperoxydes (H202), qui se décomposent en des
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radicaux d’hydroxyles (HO-). La concentration de ces radicaux influence directement
l'inflammabilité¢ du fuel considéré. Cette interaction des espéces radicalaires souligne la
complexité des processus de combustion et met en évidence le role nuancé que jouent ces
radicaux en influencant la dynamique de la combustion.

Les graphs illustrés dans la figure (5-18) ont présenté une étude comparative de 1'effet de
la vitesse d'injection de 1'hydrogeéne sur le comportement des radicaux réactives dans une
flamme. Cette comparaison est effectuée pour deux vitesse d’injection d’hydrogéne. Il s’agit
de ; 50m/s et 296m/s. Les fractions massiques des radicaux hydroxyle (OH), hydrogeéne (H) et
oxygene (O) ont été¢ mesurées sur la longueur normalisée de la chambre de combustion (x/L).

La figure (5-18) présente plusieurs courbes pour chaque espece pour les deux vitesses, ce
qui signifie qu’on examine les profils de la fraction massique de ces radicaux le long de la
longueur normalisée de la chambre. Ces profils présentent 1’évolution de YX (X est le radical
considéré ; H, OH ou O) du début a la fin de la zone de réaction, ce qui est essentiel pour
comprendre les processus de combustion, la cinétique de réaction et 'efficacité de la réaction.

L’analyse des courbes permettent de tirer les remarques suivantes :

1. Les fractions massiques maximales pour les radicaux OH, H et O sont proportionnelles aux
vitesses d’injection d’hydrogeéne. Dont, les plus élevées sont enregistrées pour 296m/s. Cela
inspire que les vitesses plus élevées peuvent contribuer a un mélange ou a des réactions plus
rapides, par suite, elles entrainent des grandes concentrations de ces radicaux.

2. Les pics pour la vitesse d'injection de 296m/s se produisent Iégérement plus tot dans la
chambre (& une valeur x/L plus faible) par rapport aux pics pour la vitesse de 50m/s. Cela
indique que les réactions se produisent plus rapidement avec une vitesse plus €levée, ce qui
est cohérent avec 1'idée que des vitesses plus ¢levées améliorent le mélange. Ensuite, les
fractions massiques des radicaux ont subi des diminutions en fur et 8 mesure en se déplagant
dans la direction axiale vers la sortie de chambre de combustion, ce qui devrait étre da a la
réaction des radicaux et a la formation de produits.

3. Les comportements distincts de OH, H et O donne leurs roles spécifiques dans le mécanisme
de réaction, avec OH montrant les variations les plus importantes en termes de fraction
massique. Cela indique que le OH est une clé intermédiaire dans le processus de combustion.
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Figure 5-18: variation des fractions massiques du radical OH pour le cas de combustion H/0..

Les observations susmentionnées soulignent l'importance de la vitesse d'injection de
I'hydrogene au cours de la combustion et son influence sur le comportement des flammes
d'hydrogéne. L'augmentation de la vitesse d'injection entrailne une augmentation de la
production d'énergie, principalement en induisant une diminution de la fraction de masse des
réactifs, en particulier a la sortie de la chambre de combustion. Ces résultats ont des implications
notables pour l'efficacité globale aux performances opérationnelles du systéme de combustion
hydrogéne/oxygene.

5.5.2 Cas de combustion hydrogéne-Air (O2+N>)

Les flammes turbulentes de diffusion de type Ha/air ont fait I'objet d'études approfondies
et sont trés répandues dans la communauté scientifique. Elles présentent des réactions
chimiques ultra rapides dans des milieux agités.

Dans cette section de la présente étude on se concentre sur une analyse numérique des
flammes turbulentes non-prémélangées de type hydrogéne-air dans une configuration a
¢coulement co-courant. Pour ce cas, la turbulence est définie selon le modéle SST-k-w, qui a
été précédemment validé et largement utilisé dans la littérature scientifique.

Dans la section précédente, on a déja étudié l'influence de la vitesse d'injection
d'hydrogéne sur le comportement de la flamme. Par la suite, nous nous concentrons sur une
comparaison entre les flammes H»/O; et Ho/Air dans des conditions spécifiques. Il convient de
noter que, pour cette comparaison, nous nous limitons aux conditions aux limites décrites dans
les études de H.Y. Sehn [104] , K. Fukumoto [100] et M. Senouci [105] ce qui nous permet de
faire une évaluation la différence entre ces deux types de flammes.

L'utilisation de simulations numériques dans le domaine d'étude est largement répandue
en raison de ses avantages en termes de sécurité et de colit. Cependant, il est essentiel de discuter
la fiabilit¢ des modéles numériques adoptés. Dans cette section, nous concentrons sur la
comparaison entre les résultats numériques et expérimentaux afin d'évaluer la méthode
proposée. Pour ce faire, une simulation d'une flamme de diffusion de type Ha/air a été réalisée
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en utilisant des paramétres numériques basés sur les données expérimentales de Barlow et al.,
2003a [67][98][104] et [106].

5.5.2.1 Influence de la vitesse de soufflage de I'air sur le comportement de la flamme :
Cas 1 : Le fuel en injecteur centrale :

Les représentations visuelles de courbes de niveau illustrées dans la figure (5-20),
montrent un aper¢u complet du comportement thermique d'un mélange air-hydrogéne en
réponse a une gamme de vitesses d'injection d'air dans une chambre de combustion. Les courbes
de niveau sont précisément congues pour présenter la distribution de la température dans un
champ normalis¢. Les axes verticaux et horizontaux sont mis a 1'échelle pour montrer les
positions radiales (1/Ry) et axiales (x/L) normalisées, respectivement. Cela permet de visualiser
les gradients thermiques dans la chambre de combustion.

Comme le montre la figure (5-19), lorsque la vitesse d'injection de l'air est augmentée
d'une vitesse de Sm/s a une vitesse maximale de 40m/s, des changements apparents entrent en
jeu, a la fois dans la distribution de la température et dans la dynamique structurelle de la zone
de réaction a l'intérieur du mélange air-hydrogéne. Ces changements sont importants car ils
influencent directement le processus de combustion.

De plus, les données montrent une légere augmentation des températures maximales ainsi
qu'une expansion des zones a haute température. Cela montre que des vitesses d'injection d'air
plus élevées favorisent un meilleur mélange, conduisant a une combustion plus efficace.

5m/s

x/L
Figure 5-19 : Effet de la vitesse de soufflage de I'air sur la distribution de la température

Les graphiques de la figure (5-20) ; (a), (b) et (c) ci-apres, dont la température, la fraction
massique YOH, YNO,, YN: sont tracées en fonction de x/L pour les vitesses respectives. Quelle
que soit la vitesse, chaque courbe présente une allure similaire : une montée rapide jusqu'a un
pic de température, suivie d'une lente descente. Les températures maximales pour les différentes
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vitesses sont presque identiques, ce qui implique que la libération d'énergie maximale de la
réaction est invariante par rapport aux changements de vitesse d'injection d'air dans la plage
¢tudiée. Néanmoins, on observe un léger déplacement de la position du pic de température vers
la droite a mesure que la vitesse augmente, ce qui pourrait indiquer que des vitesses plus élevées
pourraient accélérer le trajet des réactifs vers la zone de réaction en affectant ainsi la localisation
du taux de réaction maximal.

L’analyse de l'interaction entre la vitesse d'injection de l'air et la production d'hydroxyle
OH fait apparaitre une relation inverse distincte. Cette proportionnalité se caractérise par une
diminution des taux de production d'hydroxyle OH a mesure que la vitesse d'injection de l'air
augmente. Cette tendance est particulicrement formulée dans le cas ou l'air est injecté¢ a une
température ambiante, plus précisément a T.;=300K. L’examen des données présentées dans
les graphiques 5-21(a) et (b) permet de mieux comprendre la situation. Il devient évident que le
flux d'air, dans ces conditions, joue un réle déterminant qui va au-dela de la simple participation
au processus de combustion. Il agit plutét comme un agent de refroidissement dynamique dans
la chambre de combustion. Cet effet de refroidissement n'est pas anodin ; il modifie de maniere
significative la dynamique thermique a l'intérieur de la chambre. L'air injecté ne se limite donc
pas a fournir I'oxygéne nécessaire a la combustion, mais aussi, il joue également un réle actif
en modulant la température au sein de la chambre de combustion.
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Figure 5-20 : influence de la vitesse de soufflage de l'air sur les paramétres de combustion

5.5.2.2 Influence de la vitesse de soufflage de 1'air sur la formation des Nox :

Le mécanisme de Zeldovich, qui postule que la formation de NOx est principalement
fonction de la température de combustion, est responsable de cette tendance. Dans la
combustion hydrogene-air, les températures élevées de la flamme donnent aux molécules
d'oxygene (O2) et d'azote (N2) de l'air 1'énergie nécessaire pour démarrer une chaine de réactions
qui créent du monoxyde d'azote (NO), qui est la premicre étape de la formation de NOx. [93]
[107]

L'analyse des graphiques des figures (5-21) et (5-22) met en évidence I'impact significatif
de la vitesse d'injection de l'air sur la production d'oxydes d'azote (NOx). Cette observation est
particulierement importante si l'on considére le mécanisme de Zeldovich, qui décrit la formation
thermique des NOx. Les résultats montrent une diminution marquée de la fraction massique
YNOx en augmentant la vitesse d'injection de l'air, passant de YNOx = 0,0030 & une vitesse de
l'air de Sm/s, a environ YNOx = 0,00005 pour une vitesse de 40m/s.
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Les données montrent que plus que la vitesse d'injection de l'air augmente, les
concentrations maximales de NOx se penchent vers la sortie de chambre de combustion. Bien
qu’on constate les pics de NOx montrent une proportionnalité inverse aux vitesses d’injection
de I’air. Cela signifie que des vitesses plus élevées améliorent le mélange en diminuant ainsi les
concentrations des NOX.
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Figure 5-21 : Effet de la vitesse de soufflage de I'air sur la formation des NOXx.

La figure (5-22) montre deux courbes de niveau de distribution des NOx a des vitesses
d'injection d'air de 5 m/s et 40m/s. Le tracé supérieur pour Sm/s montre des niveaux de NOx
plus élevés, indiqués par des cercles rouges et jaunes. Cela montre qu'une injection d'air plus
lente crée des conditions favorables pour la formation des NOx qui sont provoqués par la
présence des températures plus €levées. En revanche, Le graphique concernant la vitesse 40m/s,
indique des concentrations de NOx réduites. Cela signifie qu'une injection d'air plus rapide
entraine un meilleur mélange due a la turbulence, ce qui entrave la création des NOx.

Par conséquence, les images de la figure (5-20) et les graphs de la figure (5-21) et (5-22)
illustrent clairement la relation inverse entre la vitesse d'injection d'air et la concentration de
NOx, offrant un aperqu des stratégies potentielles de controle des émissions de NOx dans les
systemes de combustion.
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Figure 5-22 : Répartition des NOx dans la chambre de combustion.
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Cas 2 : L’air en injecteur centrale :

Selon [107], [108] et [109] dont ils postulent que les oxydes d'azote (NOx) sont des
polluants environnementaux néfastes. Ils sont principalement produits lors des processus de
combustion a haute température dans les moteurs et les installations industrielles selon le
mécanisme de Zeldovich, en particulier a des températures de 1’ordre de 1800K qui provoque
le nitrogéne N de se réagir avec les atomes d'oxygene O> de I’air pour former du NO et du N>O.

Des techniques telles que la recirculation des gaz d'échappement (EGR) est employée
pour réduire les émissions des NOx, en particulier dans les moteurs a combustion interne. Dont
le principe de la méthode de recirculation des gaz d'échappement (EGR) consiste a faire
réinjecter une partie des gaz d'échappement du moteur dans les cylindres ce qui provoque la
dilution de la teneur en oxygene dans le mélange air-combustible, ce qui permet d'abaisser les
températures de combustion et de réduire la formation de NOx.

Par ailleurs, des stratégies sont mises en ceuvre pour réduire les concentrations d'oxygene
dans la chambre de combustion. Dans cette perspective, nous cherchons un moyen d'épuiser
compleétement 1'oxygene injecté dans la chambre ou de déterminer la bonne proportion entre air
et combustible.

L’équation de combustion hydrogéne dans I’air est définie comme suit :
2H, + 0, - H,0 (5-1)

Nous avons 21% d’oxygene dans 1’air, dont le rapport steechiométrique air-combustible
est égal a 2.38 c’est le volume d’air nécessaire pour bruler complétement un volume
d’hydrogene.

Dans le présent cas on a choisi une approche numérique qui consiste a injecter de
I'oxygene dans la chambre de combustion par le biais d'un injecteur central tout en controlant
le débit d'air en ajustant sa vitesse et en introduisant du carburant a travers I’injecteur
périphérique. Dont, en gardant les mémes données opératoires qui concerne 1’hydrogeéne et en
faisant vari¢ la vitesse d’injection de 1’air.

Les résultats numériques confirment que 1'injection d'air dans une chambre de combustion
via un injecteur central joue un role essentiel dans l'efficacité du processus de combustion. L'air
injecté par l'injecteur central favorise un mélange air-combustible plus homogene, essentiel
pour une combustion compléte et optimale. De plus, la vitesse d'injection d'air, comme indiqué
a la figure (5-23), influence fortement le profil de température dans la chambre. Des vitesses
d'injection élevées améliorent 1'homogénéité du mélange, conduisant a une répartition plus
uniforme de la température, ce qui est avantageux pour réduire 1'apparition de points chauds
(hot spots), souvent associés a la formation de polluants tels que les oxydes d'azote (NOx).

Les simulations numériques montrent que l'injection d'air a une vitesse de 5 m/s produit
une flamme stable et laminaire caractérisée par un front de flamme distinct et cohérent.
L'augmentation de la vitesse a 10m/s entraine un allongement de la flamme et de légeres
perturbations en laissant entrevoir les premiers stades de I'instabilité.

L'injection de I’air a un débit de 20m/s perturbe davantage la flamme en provoquant une
expansion de la zone de réaction et un brouillage du front de flamme, ce qui indique une
évolution vers une combustion turbulente. La poursuite de l'augmentation de la vitesse
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augmente la surface de contact entre les réactifs. A la vitesse la plus élevée de 40m/s, le front
de flamme devient extrémement turbulent, avec un étirement accru et une zone de réaction trés
dispersée, poussant la flamme vers une extinction potentielle en raison de 1'intensité du courant
d'air. Par ailleurs, on a constaté que la température maximale est proportionnelle a la vitesse de
soufflage de l'air. Dans ce contexte, une température maximale de 1405K est enregistrée pour
Vair= 5Sm/s. La température augmente jusqu'a 1940K pour V.;=40m/s. En outre, la température
maximale se retire de I'avant vers l'arriére (Figure 5-24), ainsi que le front de flamme s’échappe
vers l'avant, donnant lieu a une interface de contact Hpsair proportionnelle a la vitesse d'injection
de l'air. Ce qui devrait exercer un impact notable sur la dynamique de la flamme en améliorant
finalement I'efficacité du processus de combustion.

En contrepartie, le volume d'air délivré par I’injecteur central influence la stabilité et la
régularité de la flamme. Plus précisément, si la vitesse de l'air injecté du centre est trop élevée
en dépassant la valeur (2,38) du rapport stoechiométrique air-combustible dont elle peut
perturber la flamme, ce qui risque de I'éteindre.

En revanche, lorsque l'air est injecté a des vitesses optimales, il peut favoriser un front de
flamme stable en garantissant I’efficacité du processus de combustion.

0.1125

20m/s 10m/s 5mls
e =1681K T

0.1000 Tna=1847K T =1405K
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0.0875
0.0750
0.0625
0.0500
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Figure 5-23 : Profils de température affecté par l'injection de l'air par le centre.

La Figure 5-24 (a), (b), (c) (d) et (e) ci-apres présente des graphs concernant les variations
des différant paramétres de la combustion pour étudier I’affect d’injection de 1’air dans la
chambre de combustion a travers ’injection centrale. L’objectif d’initier ce cas c’est pour
minimiser la formation thermique des NOx selon le mécanisme de Zeldovich [107][110] qui est
défini par I'oxydation d’azote dans un milieu & haute température d’environ 1500°C.la
température selon la Direction axiale de la chambre de combustion, dont on a constaté que les
graphs présentent des pics treés aigus dans un espace tres serré, ce qui est interprété que la
flamme ne pourra plus combler toute ’espace de la chambre de combustion due au épuisement
d’oxygene ce qui provoque une combustion a défaut d’air.
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L'examen du graphique (e) révele que l'injection d'air par l'injecteur central perturbe
significativement la formation des NOx, mais avec une réduction notable par rapport au cas
initial. De plus, le graphique (b) indique une combustion incompléte de I'hydrogene est une
conséquence a la vitesse d'injection élevée (296 m/s). Selon les données expérimentales issues
de [98][104]. Par conséquence, les résultats numériques obtenus confirment que I’injection de
I’air & travers I’injecteur central & un impact environnemental trés intéressant, bien que le
supplément d’hydrogeéne puisse étre dépassé par le redimensionnement de la chambre de
combustion ou de réduire le débit d’hydrogene.

2000 10 =
—+—Sm/s
1 —i— 10m's
1800 s 1 2o R S
1 - - -20m/s 0s —"'—wm-i;/ i
1600 < === 10m/s / e
i Sm/'s
1400 i
%)
2 1200 o )
E d =
7] -
5
21000 o 044
£
\
800 o \
] \ 02
\
600 | .
400 7__ D = T e 004
200 T T T 1 T T T T T T
0.0 02 xL 04 0.6 0.0 02 04 Ly 06 0.8 1.0
(a) (b)
0.40 0.25 —
0.35 4 g +— Sm/s
) By —i— 10m/s
0.20 \ —i—20m/s
030 R \ e
0.25 4 \
0.15 o ‘
0.20 4 \
g, - ,
& -
0139 0.10 - T
10 + 4 \
0.05 0.05 i \ \
0.00 ] \ \
Mesessanscits
1 0.00 5
-0.05 ; . .
0.0 ” 0
0 X/ 04 %L
(c) (d)
®  Sm/s
= l0m/s
1.00E-09 20m/s
40m/s
3.00E-09
g
=
2.00E-09 o
. +
e *
o &
' & “m %
1.00E-09 K % : U
X W3 ?i
M a¥
- wreret
00E+00 - i
0.00E+00 -, ; . : .
0.0 02 R4 0.6 0.8
(e)

Figure 5-24 : Profils de température affecté par l'injection de l'air par le centre.
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5.5.2.3 Validation des paramétres d’une flamme de diffusion H»/O; et H»/air
5.5.2.3.1 Profils de température :

La figure (5-25) illustre les profils de température pour une flamme de diffusion de type
H»/O et Ho/air. 1l est important de signaler que les résultats expérimentaux se rapportent
spécifiquement a une flamme de diffusion turbulente de type Ho/air, qui sont obtenus a partir
des études réalisées par H.Y Sohn [104]e t K. Fukumoto [100].

De plus, la figure (5-25) met en évidence plusieurs observations concernant les
températures des flammes de diffusion H2/O» et Ho/air. Dans une premiére vision, initialement,
dans D’intervalle 0<x/L.<0.40 on a constat¢ qu’il y a une bonne correspondance entre les
températures de la flamme Ho/air avec les résultats expérimentaux de [101] et [100], mais, au-
dela de x/L = 0.40 une divergence est enregistrée entre les graphs de température de la
simulation numérique qu’ils présentent une surestimation de la température en comparant avec
I’expérimentale. Dont, La température maximale de la flamme H2/O: est mesurée a 2851K pour
x/L = 0.25, tandis que la flamme Hy/air atteint une température de 2179K a x/L=0.40. Bien
qu’un décalage entre les deux flammes soit observé, dont, un décalage de A(x/L) = +0.15 pour
la flamme Ho/air par rapport a la flamme H»/O».

De plus, il a été constaté¢ que pour 0,64<x/L<I, les valeurs de température des cas
numériques sont proches les unes des autres, y compris la température du cas H»/O> aux
températures les plus élevées par rapport au cas Ho/air, mais seulement avec un décalage
AT=91K.
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Figure 5-25 : Profils de température selon la direction axiale pour Hz/0; et Hz/air.

Les résultats montrent des variations notables dans les profils de flamme pour les cas de
flamme de diffusion de type Ho/air et H2/O2, comme le montrent les distributions de température
dans la chambre de combustion présentées dans la figure 5-26 (a) et (b).
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Il est évident que le profil de flamme pour le cas de Ha/air présente un degré de dispersion
plus ¢€levé que celui du cas H»/O». Les variations observées dans la morphologie de la flamme
entre les deux types de combustion soulignent 1'influence significative de la composition de
'oxydant sur la dynamique globale de la flamme.

——-:— T

(4)Hz/0: (b)H./air

Figure 5-26 :: Profils de température pour Hz/0; et Hz/air.
5.5.2.3.2 Déplétion du H: et O; :

La figure (5-27) illustre les caractéristiques de combustion de I'hydrogene lorsqu'il est
combiné¢ a différents agents oxydants, en particulier l'air et l'oxygene pur O,. Ces
caractéristiques sont représentées dans deux graphiques de profil distincts, 1'un pour le mélange
hydrogéne-oxygene (H2/O») et l'autre pour le mélange hydrogene-air (H»/air).

Le constat d’examen de ces graphiques, en particulier pour ceux des profils de déplétion
de 1'hydrogéne, montre un chevauchement évident dans la premiére partie des courbes, plus
précisément dans la zone ou le rapport x/L < 0,11. Cela implique une similitude des
caractéristiques de combustion de I'hydrogene dans les deux cas d’étude. Cependant, au-dela de
cette plage, en particulier dans le segment ou 0,11 < x/L < 0,48, une divergence significative
dans le comportement pour les deux cas est évidente ; au cours de cette phase, on observe que
le taux de consommation d'hydrogéne dans le mélange H2/O; est nettement inférieur a celui du
mélange Hy/air. Cela indique que I’utilisation plus efficace de I'hydrogene est en présence
d'oxygene pur. Cette différence de taux de consommation d'hydrogene entre les deux mélanges
pourrait étre attribuée aux différentes concentrations d'oxygene et a l'impact qui en résulte sur
la dynamique et l'efficacité de la combustion.

L’observation précédente montre que la combustion de 'hydrogene est plus rapide et plus
efficace lorsque ce dernier est associé a l'oxygene pur, ce qui entraine une libération d'énergie
plus importante. Cette libération d'énergie accrue se traduit par une flamme plus intense et plus
concentrée.

En revanche, dans le cas de la combustion Ha/air, la présence d'un déficit d'oxygene limite
la réaction de combustion de I'hydrogéne, ce qui se traduit par une consommation plus élevée
de carburant et une production d'énergie moindre. La flamme dans ce cas est plus lente et moins
intense en raison de la limitation de l'apport d’oxygene.
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Figure 5-27 : Profils de consommation de H; et O: selon la direction axiale pour H;/0: et
H;/air.

5.5.3 Analyse comparative de ’effet de vitesse d’injection de I’oxydant sur les
paramétres d’une flamme de diffusion type H2/O: et H»/air :

5.5.3.1 Profils de températures :

Les figures 5-28 (a) et (b) illustrent les profils de température obtenus pour les différentes
vitesses d'injection d'air et d'oxygene. Il a ét€¢ remarqué que les variations de température
présentent des tendances similaires en termes de forme et d'amplitude. Cependant, il convient
de souligner qu’une comparaison des courbes les uns aux autres présentent une légere dispersion
de température apparait au-dela des maximas des graphs de température, dans le cas de I’air,
pour x/L=0,35 et x/L=0,25 pour le cas d’oxygene. Cependant, cette dispersion disparait a la
sortie de la chambre de combustion, ou toutes les valeurs de température se stabilisent autour
de 1000K. Ces résultats suggerent que la température a la sortie de la chambre de combustion
est relativement uniforme et peu affectée par les variations de vitesse d'injection du comburant
quoi que ce soit d'air et d'oxygene.

URANS/PDF dans une flamme de diffusion turbulente 110



Chapitre 5: Résultats et Discussion

3000

3000 —=—T_02(1m:s)

P - —e—T_02(2m/s)

. —a—T_02(1m:s) ——T_02(5m/s)

o * —e—T_02(2m/ X
2500 _ ., _02(2m/s) —v—T_02(10m/s
b e —&— T_02(5m/s) +—T_02(20m/s
¢ -, »— T_02(10m/s -« -Exp[101]
/ oy +— T_02(20m/s
2000 / . < -Exp[101] 2000 -
3 ¢ <
T . T
= 2
£ 1500 / =
/ o
g | / £
2 [ B e
1000 — - 1000 .
s004 f
|eok
044 T 0 T
0o 05 00 05
x/L x/L
(a)Hz/air (b)Hz/0:

Figure 5-28 : Profils de température pour différentes vitesses d’injection du comburant.

Le tableau 5.6 ci-apres, présente les profils des flammes associés a différents taux
d'injection d'oxydant. Bien que 1'influence du taux d'injection d'oxydant sur la structure de la
flamme puisse sembler minime, il est évident que les différentes vitesses d'injection d'oxydant
affectent notablement la configuration de la flamme.

Vitesse

S0 . Hz/air Hz/Oz
d’injection

1m/s

2m/s

Sm/s

10m
/s

20m
/s

Table. 5-6 : comparaison de profils de température pour une flamme de diffusion type H/air

et H;/0; pour différentes vitesses d’injection du comburant

URANS/PDF dans une flamme de diffusion turbulente 111



Chapitre 5: Résultats et Discussion

5.5.3.2 Comparaison de consommation de H; et Oz pour le cas H>/O; et Hy/air :

Les graphs (5-29a) et (b) présentent les variations de la consommation d'hydrogene et
d'oxygene lors de la combustion. Les résultats issus des simulations numériques mettent en
¢vidence l'impact de la vitesse d'injection de l'oxydant, en particulier dans le cas de la
combustion Ho/air.

Plus spécifiquement, la figure 5-29(a), montre que la consommation d'hydrogéne
commence a décroitre de manicre significative a partir de x/L=0,08. De plus, au-dela de
x/L=0,10, les courbes présentent une consommation d’hydrogene assez importante, ceci traduite
par une forte baisse de la fraction massique qui a chutée de 1 a x/L=0,8 4 0,2 a x/L=0,10, dont
I’angle de la ponte des graphs est de 88,57°. En revanche, la consommation d'air est inversement
proportionnelle a la consommation d'hydrogene, bien que cette relation soit caractérisée par une
évolution plus modérée.

En outre, il a été noté que les graphiques de consommation d'hydrogene sont Iégérement
décalés les uns par rapport aux autres, avec un écart minimal ne dépassant pas 0,02 pour
'ensemble des valeurs de vitesse examinées. En revanche, cet écart augmente progressivement
pour la consommation d'oxygene a partir de x/L=0,2.

Une autre observation concernant la fraction massique de 1’oxygeéne dans l'air, qui se situe
a environ 0,175, a proximité des 21% de dioxygene dans 1'air, en raison de la prédominance de
l'azote (N2) qui représente 79% du volume de l'air. La présence de 1'azote, bien qu'elle n'ait pas
d'impact direct sur les réactions de combustion, mais elle est responsable de effet de dispersion
de la température dans la chambre de combustion, comme le montrent les graphiques du tableau
5-6.

Une comparaison des données présentées ci-dessus avec le graphique de la figure
5-29(b) montre que la consommation d'hydrogéne est fortement accélérée dans le cas de la
combustion H»/O, par rapport au cas de la combustion Ho/air. En outre, le calcul du volume
d'hydrogeéne consommé pour chaque cas, montre que la quantité¢ d'hydrogéne consommée dans
le cas H2/O; est nettement inférieure a celle consommeée dans le cas Ho/air. Il est important de
noter qu’a la lumiére des graphiques illustrant la distribution des températures qui peuvent étre
vus dans la figure 5-30 qui montre que des températures plus €élevées sont enregistrées pour le
cas H2/O,. Ceci permet d'expliquer pourquoi le cas Ho/O> a une meilleure efficacité énergétique
en comparant avec le cas Hy/air.
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Figure 5-29 : Graphs de consommation de H; et O; pour différentes vitesses d’injection du

comburant.

5.5.3.3 Comparaison de formation du OH et H,O pour le cas H2/O; et H»/air

Le radical hydroxyle, not¢ OH, joue un role trés important dans le processus de
combustion. Cet agent tres réactif contrdle les réactions chimiques en chaine pendant la
combustion, en raison de sa capacité a déclencher et a guider ces phénomenes. C'est pourquoi
le radical OH est une espéce clé pour comprendre et maitriser les processus de
combustion.[111][112]

Les courbes de la figure 5-30(a) et (b) montrent la production de radicaux d’hydroxyles
(OH) et d'eau (H20) dans deux contextes différents, a savoir la combustion d'hydrogene (H>)
avec de l'air et de 1'oxygene (O), respectivement. Les courbes de production des radicaux OH
et de I'eau (H20) sont représentées par paire. L’analyse de ces courbes montre que la formation
de radicaux OH et d'eau est beaucoup plus importante dans le cas du cas H»/O» que dans celui
du cas Ho/air. Cette différence est statistiquement significative. Malgré le fait que notre étude
s’étale pour des valeurs des vitesses d'injection allant de 1m/s a 20m/s, il est intéressant de noter
que l'influence des différentes vitesses d'injection du comburant (de I’air ou d'oxygene) était
plutdt insignifiante dans chacun des cas étudiés. Cette observation exige que d'autres parametres
ou mécanismes chimiques peuvent avoir une influence plus prépondérante sur la production de
radicaux OH et d'eau dans ces conditions spécifiques de combustion
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Figure 5-30: Graphs de production de H;0 et OH pour différentes vitesses d’injection du

comburant.

La figure (5-31) suivante décrit les profils des fractions massiques de H>O et OH sur ’axe
de chambre de combustion. Il est remarquable que la fraction massique de H>O et la fraction
massique de OH pour le cas de la combustion H2/O; présentent des valeurs nettement inférieures
a celles du cas Hy/air. La représentation graphique de la figure (5-27) montre une disparité
significative entre la fraction massique du OH prédite par 1'approche numérique proposée pour
cas Ho/air et la fraction massique du OH expérimentale [101]. Plus précisément, la simulation
numérique tend a surestimer la production du OH, comme le montrent les valeurs plus élevées
de la fraction massique du OH par rapport aux résultats expérimentaux rapportés par
K. Fukumoto [101]. Cette divergence implique que 1'approche numérique proposée ne capture
pas le phénomene physique de la formation du OH dans le processus de combustion.

En outre, 1'analyse des valeurs maximales affichées par les courbes de production du OH
correspondant aux cas de H,/O», Ho/air et les résultats expérimentaux démontre des distinctions
notables. Il convient de noter que la courbe relative au cas H2/O, présente une ressemblance en
termes de grandeurs avec celles des résultats expérimentaux, les sommets des deux courbes
¢tant situés dans la plage de 0,5<x/L<0,75. En revanche, le cas H»/air présente une courbe de
créte qui s'étend dans la plage de 0,1 < x/L <0,25. La dissemblance observée dans la courbure
des graphs implique des disparités notables dans la dispersion spatiale de la génération du OH
entre les deux catégories de combustion. Les résultats susmentionnés soulignent la nécessité
d'améliorer la compréhension des mécanismes de génération du OH dans chaque scénario et
d'améliorer nos modeles de calcul afin de reproduire plus précisément les résultats
expérimentaux et d'obtenir une représentation plus précise de la synthese du OH dans les
flammes composées de H>/O» et de Hy/air.
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Figure 5-31: Profils de production de OH et H;0 pour Hz/0; et Hz/air.

5.6 Influence du régime instationnaire sur le comportement de la flamme :

Dans cette section de la thése, nous entreprenons une premiere analyse d'une flamme de
diffusion de type Ha/air, caractérisée par un régime turbulent et instationnaire. Pour cela, nous
avons adopté l'approche de modélisation URANS (Unsteady Reynolds-Averaged Navier-
Stokes). Ce modele de turbulence est couramment utilisé tant par les chercheurs que par les
professionnels de l'industrie pour réaliser des simulations numériques. L'un des principaux
avantages du modele URANS réside dans sa capacité a fournir des prédictions numériques
suffisamment précises tout en requérant des ressources de calcul relativement modérés, en
comparaison avec d'autres modeles de turbulence comme les modéles LES ou DNS.

5.6.1 Modélisation numérique

Pour les simulations transitoires, les équations dépendant du temps ont ét¢ discrétisées a
l'aide d'un schéma de discrétisation temporelle du premier ordre. Cela implique I'intégration de
chaque terme des équations différentielles sur un pas de temps A¢. La discrétisation spatiale pour
les équations dépendantes du temps était identique au cas de I'état stationnaire qui est déja
¢tudier auparavant de ce chapitre.

Le pas de temps a été choisi entre 0,01 et 0,03 seconde, et le nombre de Courant-
Friedrichs-Lewy (CFL) a été maintenu a un maximum de 1 pour tous les cas.

5.6.2 Modé¢le de PDF

Dans les écoulements de combustion turbulents, deux effets clés de l'interaction
turbulence-chimie doivent étre pris en compte. Le premier effet est I'amélioration du mélange
carburant-air, qui est modélisé et pris en compte dans les modéles RANS par la prise en compte
de la viscosité turbulente et de la diffusivité turbulente.

Le deuxieme effet de l'interaction turbulence-chimie est li¢ a I'erreur de commutation.
Cette erreur provient de 1'écart entre le taux de réaction moyen et le taux de réaction estimé a
l'aide des compositions moyennes dans les simulations RANS[67][113].
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5.6.3 Discussion des résultats

5.6.3.1 Prédiction de la température

La figure (5-32) représente les résultats de la simulation numérique pour trois différents
modeles de turbulences ; les graphiques représentent la distribution de la température le long de
I’axe central de la chambre de combustion qui ont été comparées aux résultats expérimentaux.
Il a été constaté que la température ne présente pas le méme comportement pour tous les
modeles de turbulence étudiés.

On distingue trois régions de température le long de I'axe principal du brileur :

1/ La premiere est pour 0<x/L<0,25, ou il y a une bonne concordance entre la prédiction de la
température pour les quatre modeles de turbulence et ceux issues des résultats expérimentaux,
a savoir le modele EDC [101][100], le modéle URANS : RMS/PDF20 et le modele URANS :
SST-K-m.

2/ Pour 0.25<x/L.<0,8125 ; les courbes de température sont trés différents et méme leurs
sommets ne se trouvent plus sur la méme abscisse mais on constate que les deux sommets pour
les résultats sont celles de la simulation RMS/PDF20 sont trouvées sur x/L=0,6875 alors qu’une
différence de température AT=250K en faveur de la simulation numérique. Bien que les
températures max de RMS/PDF20 est sensiblement identique a celle du modele EDC mais avec
un décalage A(x/L) =0,125.

3/ Les courbes présentent des pentes négatives qui sont interprété par une diminution de
température. Pour x/L=1, sortie de la chambre de combustion, on constate qu’il y a une bonne
concordance entre le modéle RANS/SST-K-w et les résultats expérimentaux dont, 1’écart de la
température entre 1I’expérimental et ces modeles de turbulence ne dépasse pas 84K.
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Figure 5-32 : Profils de température pour une flamme H;/air pour différents modéles de turbulence.

Les résultats de la figure 5-33(a) et (b) illustrent les variations de la vitesse du jet
d'hydrogéne dans les directions axiale et radiale. Dans le graphique (a), En observant une
diminution significative de la vitesse du jet d'hydrogéne qui chute brusquement de 302m/s pour
0.012 < x/L < 0.05 a 123.5m/s pour x/L = 0.11. Cette diminution mis en évidence par une
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tangente négative d'une valeur de -89°. Par la suite, la vitesse du jet d'hydrogéne diminue

progressivement, atteignant finalement une valeur de 32m/s a x/L = 1.

Pour la figure 5.33(b), représentant la vitesse radiale du jet d'hydrogeéne, on observe qu'a
x/L =0.0040, la vitesse radiale est de -6 m/s, ce qui indique un écoulement dirigé vers l'intérieur.
Par la suite, le comportement du jet évolue, présentant un pic de vitesse de 70 m/s a x/L = 0.064.
Au-dela de ce point, la vitesse radiale du jet décroit progressivement, pour atteindre finalement
0 m/s lorsque x/L dépasse 0.25.
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Figure 5-33 : Vitesse d’hydrogéne selon la direction axiale et radiale dans la chambre de combustion
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La Figure (5-34) illustre wune représentation graphique des caractéristiques
comportementales observées dans la flamme au cours du régime transitoire. Les données
contenues dans l'image soulignent un modele cohérent dans la fagon dont la flamme s'étend sur
I'ensemble du domaine de calcul. Il est important de noter que cette tendance est clairement
¢vidente a la fois dans la direction longitudinale comme dans la direction transversale.

La flamme observée sur les photographies acquises a ét¢ analysée a l'aide d'une
méthodologie systématique, qui comprenait la collecte de données a des intervalles réguliers de
0,060 seconde. Au cours de 1'analyse de I'évolution de la flamme, il a été¢ observé que deux
modes distincts régissent le comportement de la flamme.

Durant la phase initiale, qui a duré de 0 a 0,90second, on a observé que le front de flamme
traversait toute la zone longitudinale de la chambre de combustion de maniére rapide et
uniforme. De plus, nous avons observé une corrélation directe entre la longueur de la flamme

L + etletemps ! pendant la phase de propagation de la flamme ; cette corrélation est représentée
par 1'équation linéaire Lf =v,lt L, . Dans ce contexte, Vv, représente la vitesse de propagation

de la flamme, L, représente la longueur initiale de la flamme, qui est initialisée & zéro a t=0

second. Les observations susmentionnées soulignent la complexité de la dynamique de flamme
qui caractérise la propagation de flamme au cours de la période de temps spécifiée.
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Figure 5-34 : Profils de température en fonction du temps

Dans la deuxiéme phase, qui est nettement plus courte que la premicre phase. Une
observation importante concernant le comportement de la flamme au-dela de 0,90seconde.
Dont, il est remarqué que le volume de la flamme commence a se rétrécie en s’¢loignant des
parois de la chambre de combustion. Cette transition s'est produite a t = 0,93 seconde, moment
ou la flamme adopte une forme indépendante du temps, ce qui indique qu'elle est entrée dans
un régime stationnaire. Ces résultats revétent une grande importance, car ils suggerent que le
phénomene de propagation de la flamme observé lors de la phase initiale ne se maintient pas
sur de longues périodes de temps. Cette transition vers un régime stationnaire met en évidence
la dynamique complexe de la combustion et souligne la nécessité d'études approfondies pour
comprendre les mécanismes sous-jacents a ces changements de comportement. La figure (5-35)
présente le profil de la flamme au-dela de t=0.90s.

800 F50.0 B10.0 1070 1330 1580 1850 2110 2370

L

Figure 5-35 : Profil de la flamme au-dela de 0,90 seconde

La validation de ce résultat a été réalisée en le comparant avec les simulations RANS
présentées dans notre article mené par [99]. Cette comparaison confirme la pertinence des
résultats obtenus et souligne leurs implications pour la conception et I'exploitation des systémes
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de combustion. Dans de nombreux cas, il est crucial d'assurer une propagation stable de la
flamme sur des périodes prolongées. Ainsi, la gestion et le controle précis des conditions de
combustion deviennent des ¢léments déterminants pour garantir un fonctionnement optimal et
sécurisé des systemes de combustion. Ces résultats mettent en évidence la nécessité de prendre
en compte les caractéristiques dynamiques de la flamme et de développer des stratégies de
gestion adaptées pour améliorer les performances et assurer la fiabilité a long terme des
systémes de combustion.

Le graphique de la figure (5-36) ci-aprés, illustre la relation entre la longueur de la flamme
et le temps. Le graphique montre que la longueur de la flamme augmente linéairement avec le
temps au cours de la phase initiale de propagation de la flamme. Bien que Le graphique montre
qu'au cours de premiere 0,01 secondes, la longueur de la flamme passe de Omm a 122,73mm,
ce qui indique que la flamme se propage rapidement. Apres 0,23 seconde, la longueur de la
flamme atteint 1022,71mm, ce qui indique que la flamme s'est propagée de maniere significative
pendant cet intervalle de temps. Sur la base des données présentées dans le graphique, la vitesse
de propagation calculée de cette flamme est de 4091mm/s. Cependant, il est important de noter
qu'au-dela de 0,90 seconde, la flamme ne se propage plus et le phénomene de propagation
disparait. Ceci montre que la flamme prend un état stationnaire apres ce point.

1100 —
1000 ] o
900 ] .
800 — e
700 ]

600 —

Length (mm)
Ek

500—- e
400
300—- e
200—_ rd

100

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25
Time (Sec)

Figure 5-36 : Vitesse de propagation de flamme dans la direction longitudinale

La figure (5-37), ci-dessous, illustre une représentation complete de la méthodologie, qui
consiste a utiliser d'une ligne droite unique pour relier tous les fronts de flamme capturés a un
intervalle de temps de 0,05 seconde, dont. La linéarité continue de cette représentation confirme
que la flamme maintient une vitesse de propagation uniforme et inchangée dans la direction
transversale.
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Figure 5-37 : Vitesse de propagation de flamme dans la direction transversale

La figure 5-38(a) met en lumiere une dynamique asymétrique de propagation de flamme,
caractérisée par une vitesse significativement plus lente dans la direction transversale
comparativement a la direction longitudinale. Cette observation révele un comportement
préférentiel de propagation, ou la flamme tend a se développer principalement selon l'axe
longitudinal, en présentant des mécanismes complexes de transfert thermique et de réaction
chimique qui favorisent une expansion sélective dans la direction longitudinale.

La figure 5-38(b) met en évidence un phénoméne physicochimique remarquable de
stabilisation de flamme qui n’est indépendant du régime de la combustion, il s’agit par I’ancrage
de la flamme aux injecteur et sa propagation selon 1’axe de la chambre de combustion. Ceci est

démontré par le fait que la flamme est située au milieu de cette derniére.
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Figure 5-385 : Propagation de la flamme dans la direction transversale
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5.7 Conclusion :

Ce chapitre met en évidence 1’importance des conditions d'injection dans I'optimisation
des performances des systémes de combustion, en particulier en ce qui concerne la formation
d'oxydes d'azote (NOx). L'analyse expérimentale et théorique montrent que la prise en compte
de la vitesse d'injection, de la concentration en hydrogéne et de la teneur en oxygéne de l'air
influence directement l'efficacité du mélange hydrogeéne-air, favorisant une combustion plus
homogene et réduisant ainsi la production de NOx.

Les résultats obtenus montrent que I’interdépendance entre ces parameétres nécessite un
contrdle minutieux afin d'atteindre une combustion optimale tout en minimisant les émissions
polluantes. Un ajustement plus précis de des parametres talque la vitesse d’injection, la
température, le débit des réactifs permettent d'améliorer la performance énergétique des
systémes.

En plus, ces résultats revétent une importance significative pour 1’ingénierie des systémes
de combustion et au développement de technologies plus performantes et respectueuses de
I’environnement. Bien qu’ils ouvrent également de nouvelles perspectives pour des recherches
futures, visant a affiner les stratégies de régulation des parameétres d’injection, dans le but de
mieux répondre aux défis environnementaux contemporains et de favoriser I’implémentation de
solutions de combustion a faibles émissions de NOx.
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Conclusion générale :

L'é¢tude des écoulements réactifs et des flammes turbulentes est un aspect déterminant
dans le développement des systémes énergétiques efficaces et respectueux de I'environnement.
Dont, I’objectif c’est de réduire les émissions de gaz a effet de serre. La recherche scientifique
sur les flammes se concentre sur la compréhension de l'interaction entre la turbulence et les
réactions chimiques, ainsi que sur les effets critiques des parametres d'injection sur la
dynamique des flammes. Bien que I'é¢tude ait privilégi¢ I'efficacité numérique en utilisant des
modeles de turbulence bien établis pour simuler une flamme de diffusion d'hydrogene, la
stratégie méthodologique a intégré le compromis entre précision et performance. Des modeles
plus complexes auraient potentiellement offert une résolution plus précise, mais au prix de
temps de calcul relativement plus longs. Les modeles plus simples sélectionnés ont ainsi assuré
un niveau de précision acceptable, permettant des simulations rapides et une exploration
systémique des dynamiques de combustion.

Cette theése met l'accent sur la nécessité d'adopter des pratiques énergétiques responsables
et durables pour assurer le bien-€tre sociétal et environnemental a long terme. Elle se concentre
sur I'¢tude de l'influence des conditions d'injection sur les flammes de diffusion d'hydrogene
dans le but d'améliorer I'efficacité des systémes énergétiques et de réduire leur impact sur
I'environnement. En analysant ces flammes numériquement, la recherche vise a prédire leur
comportement et a identifier les moyens d'optimiser les performances des briileurs tout en
minimisant les effets négatifs sur I'environnement. Les résultats mettent en évidence l'influence
significative des conditions initiales d'injection sur le comportement de la flamme, suggérant
que l'optimisation de ces conditions est indispensable pour une combustion efficace et propre.
La recherche note également une différence de température substantielle entre les flammes
d'hydrogene générées avec de 1'oxygene pur et celles générées avec de l'air, ce qui indique la
nécessité d'approfondir les recherches sur I'optimisation des processus de combustion pour
différents oxydants.

Les résultats du chapitre 5 mettent 1'accent sur le role critique des conditions d'injection
dans le comportement de la flamme. La compréhension de ces processus fondamentaux est
essentielle pour concevoir des systtmes de combustion sirs et efficaces pour différents
mélanges de combustibles. La recherche a montré que la vitesse d'injection a un impact
significatif sur le comportement de la flamme. La concentration d'hydrogene diminue le long
de la chambre tandis que 1'oxygéne augmente vers la sortie. Bien que dans la direction Radiale,
I'hydrogeéne diminue en allant vers les parois tandis que l'oxygene s'approche d'un niveau
constant. En outre, 1'étude a examiné une flamme de diffusion air-hydrogéne en régime
transitoire en utilisant la technique URANS avec le modele SST-k-w. Cela a permis de prédire
les profils de température et de réactifs le long de 1'axe central du bruleur, donnant un apergu
des performances du systeme dans diverses conditions de combustion.
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Cependant, I’interprétation des graphiques pour le régime URANS montre que pour les
positions x/L entre 0,25 et 0,50, c’est le modeéle RANS SST-k-w qui est le plus proche des
résultats expérimentaux, ce qui indique que sa prédiction de la température est en bon accord
avec les résultats numériques dans cette zone. Pour x/L > 0,50, tous les graphiques commencent
a diverger les uns des autres, ce qui montre qu'une prédiction plus précise de la température
devient de plus en plus difficile au fur et a mesure que 1'on se déplace dans la direction radiale
de chambre de combustion.

En plus, il a été remarqué qu’au cours de la phase initiale de propagation de la flamme,
qui s'étend de 0 a 0,90 seconde, le front de flamme se déplace rapidement dans la direction
longitudinale de la chambre de combustion. L'analyse des enregistrements séquentiels a permis
de constater que la vitesse de propagation de la flamme reste constante et régulicre dans la
direction longitudinale, malgré la vitesse élevée du front de flamme. En outre, il a ét€ observé
qu'apres 0,90 seconde, la flamme prend une forme constante indépendante du temps, mais aussi,
elle présente les mémes caractéristiques que celles obtenues dans le cas RANS, ce qui traduit
par le passage de la flamme du régime transitoire au régime stationnaire.

Par conséquences, les résultats de cette étude soulignent l'efficacité des simulations
numériques en tant qu'outil puissant pour comprendre et prédire le comportement des flammes
de diffusion de type hydrogene. En contrepartie, en raison du temps de calcul nécessaire,
souvent indispensable a la convergence de chaque cas de simulation, nous avons constaté qu'il
nous était difficile d'effectuer des simulations supplémentaires en particulier pour la troisieme
instance en ce qui concerne le schéma réactionnel dont en a utilis¢ une PDF présumée au lieu
d’une PDF transpostée, cette dernieére qui demande des ressources de calculs assez importante.

En conclusion, Cette étude souligne la nécessité¢ de poursuivre les recherches dans le
domaine de la science de la combustion, en mettant particulierement l'accent sur la dynamique
et la propagation des flammes, ainsi que sur la formation d'oxydes d'azote (NOx) dans des
conditions variables. La recherche vise a faire progresser le développement de systemes de
combustion capables de répondre efficacement et durable a la demande croissante d'énergie plus
propre dans le monde. En examinant l'interaction complexe entre les variables de combustion,
I'étude vise a contribuer aux efforts en cours pour concevoir des systémes de combustion qui
équilibrent les performances et 1'impact sur lI'environnement.
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In order to respond to the increased demand for clean energy without harming
the atmosphere through polluting emissions, energy production from the hydrogen
combustion become largely used. This work presents a numerical study of the in-
Jection conditions effect on the structure of the Hr-air diffusion flame. The aim is to
reproduce a practical case of non-polluting combustion and resulting in very high
temperatures. The configuration is composed of two axisymmetric coaxial jets, as
can be found in the diffusion burners. A presumed probability density function
approach is used to describe the chemistry-turbulence interaction. The k-¢ model
of turbulence is used. Particular attention is given to phenomena anchoring or
blowout of the flame.

Key words: diffusion flame, Hy,-air, PDF, turbulence, k-¢ model, CFD

Introduction

The development of energy systems requires substantial support in terms of fossil re-
sources. The activities inherent to domestic and industrial needs require the supply of fuels, the
majority of which are hydrocarbons. In addition availability and cost issues, products derived
from petroleum and natural gas provide great energy, but release large amounts of pollutants
[1, 2]. As a result, the international community is turning to alternative fuels, offering good
ecological performance at attractive production costs [3-6].

In this context, hydrogen appears to satisfy these criteria. In fact, it offers a low energy
level at ignition and has a wide range of flammability, but still has the disadvantage of having a
low density and to be very diffuse, which leads to technological problems, respectively related
to sealing and storage [7, 8]. Although premixed flames are less polluting and more used in
energy installations as diffusion flames, premixed hydrogen-air flame presents great risks of
transition detonation and return of flames (flashback) [9-11].

As a fuel, hydrogen is involved in a several applications from internal combustion
engines where it is mixed with natural gas, through gas turbines (mixed with methane) to
(H;-air) burners (low NO,), and rocket engines (H,-O,) [12-15].

* Corresponding author, e-mails: alliche.mounir@univ-medea.dz; alliche_m@yahoo.fr



Boukhelef, M., et al.: Numerical Study of the Injection Conditions Effect ...
3742 THERMAL SCIENCE: Year 2022, Vol. 26, No. 5A, pp. 3741-3750

The aim of this investigation is to use CFD approach as an effective computer based
simulationol to study and develop the hydrogen combustion processes [16]. Several con-
straints can get involved to make an experiments of combustion not recommended where,
these ones may cause a harmful danger to the entourage [2, 5]. For the hydrogen combustion
case is even worse, due to the characteristics of the hydrogen substance itself. This is the
reason why it is preferred to use a high fidelity computation systems [16-18]. The CFD and
modelling techniques are becoming increasingly important tools to assess the impact of hy-
drogen combustion in the operating burners [2, 15]. Developments in the field of computer
simulation would be extremely useful in predicting flames and combustion process, without
the need for expensive and time-consuming field tests. However, the complete description
of particle trajectories, chemistry reactions and energy production is needed. This numerical
investigation is about making a numerical approach to comprehend how injection conditions
can affect the hydrogen flame behavior which is dependent to the same geometric configura-
tion [5, 16].

In the present study, the impacts of tube diameter and fuel velocity on combustion
efficiency were examined. The present work mainly concerns the numerical simulation of the
phenomenon of turbulent combustion, in a non-premixed flame of the H,-air type. The aim is
to produce a numerical investigation of non-polluting combustion and giving rise to very high
temperatures (of the order of 2000 K) [19]. The studied configuration is composed of two co-
axial axis-symmetric jets, such as can be found in diffusion burners. In this simulation, the k-
turbulence model was used with a reduced chemical mechanism. We examine the effect of in-
jection conditions on the structure of the diffusion flame, more specifically, speed, temperature
and static pressure. We are particularly interested in the phenomena of attachment or blowing
of the flame.

L= 1800 Operating conditions

Wall
N

The studied configuration is a set of
s two turbulent jets in an axis-symmetric burn-
I . . .
L 1,5 < er, composed of a coaxial injector, (; and r,,
_Smetyss

of length, /, opening on a cylindrical pipe of
length, L, and radius, R , fig. 1. An air stream

Figure 1. Geometrical configuration of standard composition (0,% = 21.008%,
Ny% = 78.992%) is sent via the axial injector at a temperature 7,;, = 300 K, with a turbulence
intensity of the order of 15% which corresponds to a fluctuating speed given:

15 -
Vair :@V (1)

The combustible stream (H,% = 100%) is blown peripherally by the annular injector
with an average speed V;,=200 m/s and a temperature 7};,= 300 K. The blowing is character-
ized by an intensity of turbulence equal to 15%:

The injection Reynolds number related to the fuel flow is given:

_ P, VH2
My,

Ry 1 =8934 )

2

Mathematical modelling

In this study, a CFD approach is applied. The prediction of the aerothermochemical
variables of fluid-flow is available by solving the RANS equations, energy and transport of
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chemical species [20-22]. Turbulence is described by k-¢ model [16-25]. This is useful in order
to correct an overestimation due to radial expansion of the round jet coming from the ring in-
jector [26, 27].

Thus, the governing equations include the continuity eq. (3), momentum eq. (4), and
additional conservation equations, such as energy eq. (6) and species concentrations eq. (7). In
turbulence circumstance, two others equations are added eqgs. (10) and (11).

We can write these equations as following [20-28]:

— Continuity equation

op O
= (pu;)=0
o ox, (om) )
— Momentum equations
0 0 op 0 ou; 6”]' 2 . Oy 0 —
—(pu; ) +—(puu; | = ——+— —+———=0,;, — | |[+—|—puju, 4
LG G axj{”[axj o, 37y, axj( puit) @
For combustion cases, all fluids are assumed as Newtonian and the viscous stress
tensor:
Ou; Ouj| 2 Ouy,
Y 'u{ﬁxj 8xi} 3,u l’{@xk )

where u is the molecular viscosity which depends on the fluid. The Kronecker delta is 6 = 1, if
i =], 0 otherwise.
— Energy equation

%(pE)W[V(pEer)] = v{keff vr-NnJ, +(reff17)}sh (6)
J

where ke is the effective conductivity, J; — the diffusion flux of species j, and S, — the combina-
tion of heat chemical reactant and every other heat resource which are defined.
— Species equation

o(pr,)  olpmt) oy

= +w,, a=123..,n (7

ot ox ; ox j

where 7 is the number of species, J¢— the molecular diffusivity flux of the species a in the j®
co-ordinate direction, w, — the mass reaction rate of this species per unit volume, and Y, — the
mass fraction of species a.
The diffusive flux, J¢, can be approximated:
07, 0y,
JD! 1u a - _ D a
J PLq axj (8)

Sc, Ox;

where Sc, is the Schmidt number of the species a, defined:

7]
Sc,, = oD )

a

where D is the molecular diffusivity of the species a relative to the other species.
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Turbulence-combustion modelling

The RANS are used to calculate the transport of the averaged flow quantities, with the
entire range of turbulent time and length scales being modeled. The RANS approach greatly
reduces the required computational effort and resources compared to LES and DNS. This is
why RANS method is widely adopted for practical engineering applications.

In this work, the RNG k-¢ turbulence model is used for determining the turbulence
behavior which defined by the transport equations [5, 28, 29]:

0 0 0 ok
E(pk)_‘_g(pkui)=g|:akﬂeff§}+Gk+Gb_pg_YM+Sk (10)

i J J

d 0 0 oe £ &’
2 (pe)+——(peu;) =——| o, pry = |+ C,, Z(G, +C,, Gy )+ Cpp S~ R, +8, 1
at(/?é") ax,.(pg’) ax]{ ﬂffax]} lk( ( +C3,.Gy )+ G i (11)
kz

My = PC;,?= C,pS0 (12)

Cupr’ (1=119) &
1+ n? k
where 4 the velocity is scale and o — the length scale [30].
All the coefficients of eqs. (10)-(13) are illustrated in tab. 1.

R, = (13)

Table 1. Constants values used for turbulence models [29]
@ Oy 0, Ci, Cy
RNG k-¢ 0.0845 1.3900 1.3900 1.4200 1.6800

where 5 = Ske, o=4.38, and = 0.012, [29].

The effective viscosity is given by the next equation:

Hepr = K+ 1, (14)
where yu is the eddy-viscosity and g, — the turbulence viscosity.

The hydrogen combustion phenomena is modeled by using PDF/equilibrium mixture
fraction technic [18, 22, 30]. The PDF combustion model is based on the mixture fraction ap-
proach with an assumption of fast chemistry [4, 16]. This, offers some advantages over the EDS
or EDS-finite-rate models. In addition, it allows intermediate species prediction, more thorough
turbulence-chemistry coupling [6, 15, 30].

In order to determine how the injection conditions influenced the hydrogen flame
behavior, this study is divided in two parts; in the first, one air (23% O,, 79% N,) is used as
oxidizer; the chemical kinetics reactions used is reduced mechanism of twelve steps reactions
and nine species. The second one pure O, (100% O,, 0% N,) with twelve steps reactions and
eight species. The two cases are based on Boivin’s mechanism [31].

To solve the RANS equation, a turbulence model is used for determining the tur-
bulence behavior in the momentum equations and, a combustion model is used to obtain the
time-averaged reaction rate for the both energy and space continuity.

In this work, the turbulence is modeled using the RNG k-¢ turbulence model. The
hydrogen combination is treated using the PDF-equilibrium mixture fraction model. Also, the
heat transfer is treated via the discrete-beam method [22, 30].
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Numerical method

In this investigation, we have used the CFD package Ansys FLUENT 12.0 in order
to model combustion and heat transfer phenomenon in a diffusion hydrogen-air (or hydro-
gen-di-oxygen) flame. All the governing equations including momentum, energy, species trans-
port, turbulence and chemical reactions are solved using the finite volume approach coupled
to turbulence and PDF models. The velocity and pressure fields are linked via SIMPLEC algo-
rithm. The grid nodes are interpolated via the second-order schemes [22].

The numerical simulations are carried out on 2-D, axis-symmetric, quadrilateral and
non-uniform grid-mesh of co-ordinates 14442 cells. The grid spacing decreases far from the
reaction zones, the mesh form is illustrated on fig. 2. A grid independence test was performed
which it leads to use 14442 cells grid, fig. 3.

2250 —eo— Cells-5742
_ - < - Cells-14442
T X, 2000 @ Cells-17512
v
31750
! ©
I = g 1500
T - £
angl C 2@ 1250
i 1000
T 750
500
250f°
0 15 30 45 60 75 90 105 120 135 150 165 180
Distance [cm]
Figure 2. Grid form type used in this study Figure 3. Grid independence test: temperature

distribution along the axial direction

The residual of the energy equation should be below 17¢ and for all other variables
it is set at 10 to ensure the convergence of the solution. The swirl velocity of components is
eliminated in the steady-state CFD study. To investigate various aspects of combustion, the
simulation is done in stoichiometric equivalence ratios (® = 1).

Second-order discretization scheme is applied to solve all governing equations. The
residual of the energy equation should be below 10-¢ and for all other variables it is set at 10~
to ensure the convergence of the solution. The swirl velocity of components is eliminated in the
steady-state CFD study. To investigate various aspects of combustion, the simulation is done in
stoichiometric equivalence ratios (® = 1).

The instantaneous thermochemical state is described by means of the mixing fraction
which represents a single passive scalar when the diffusion coefficients are equal for all chem-
ical species. The mixing fraction is defined [32]:

Zi T Zjox

f=— (15)

Zi,f ~Ziox

Results and discussion

Further analysis is conducted on the behavior of the diffusion flame with respect to
the composition of the oxidizing current, which we assume to be pure oxygen (100% O,, 0%
N,). The analysis involves varying the injection rate of the hydrogen flow and the temperature
of the oxygen.
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Influence of the air blowing speed

To study the behavior of the temperature in function of different air velocities in-
jection are performed. Hence, the temperature distribution analysis shows that whenever the

Figure 4. Effect of the air blowing speed
on the behavior of the flame

Study of the H,-O, flame

air blowing speed increases, the flame front es-
capes even more from the injection plane, but
the flame no longer takes off from the central
injector, fig. 4. It can be seen that the maximum
temperature is proportional to the air blowing
speed. In this context, a maximum temperature
of 1370 K is recorded for V,;,= 5 m/s. The tem-
perature is rising to 1630K for V,;, = 40 m/s.
This means that the consumption of hydrogen
increases, but the maximum temperature shifts
backwards, unlike the flame front which es-
capes forward, forming a kind of flame enve-
lope by enclosing the jet air. This can consider-
ably increase the air-hydrogen contact surface,
which promotes better combustion.

We will deal here with the effect of two parameters, namely:

— The hydrogen injection speed.
— The oxygen inlet temperature.

V.,=236m/s

Figure 5. Effect of hydrogen injection speed on
the static temperature fields

3500
= -V, =236m/s
= 3000 ’
g -~ V,=90m/s
% 2500
5 F.4 eV, =180m/s
it
£ 2000 4
] i
= 2l
15000/
4
/
10001 g
#
5000
5d

0

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 18002000
Axial distance [mm]

Figure 6. Effect of hydrogen injection

speed on the temperature

Effect of hydrogen injection rate

In this case, the rate of introduction of
oxygen is 1 m/s and a temperature of 85 K. For
hydrogen, the inlet temperature is 287 K, inject-
ed at the following respective speeds; 90 m/s,
180 m/s, and 236 m/s. Figure 5 shows that the
maximum temperature increases significantly
depending on the rate of H, injection. For an
axial station located at x = 480 mm, the max-
imum values recorded are 2848 K when Vy, =
236 m/s and 2839 K for Vy, = 90 m/s. Which
represents a speed difference about AV}, = 146
m/s. This may indicate that the speed of hydro-
gen injection does not have a great effect on
the value of the maximum temperature to be
reach. On the other hand, we can clearly see its
influence on the shape of the flame.

Figure 6 illustrates the temperature vari-
ations along the direction of the central axis of
the combustion chamber. The curve for Vy, =
236 m/s is located above that of Vy, = 90 m/s,
this explains why the flame magnitude for
Vi, =236 m/s is slightly large compared to that
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of Vu,= 90 m/s. The flame core keeps the same shape and illustrates a flame hanging from the

nozzle of the injector. The two graphs approximate each other up to x = 250 mm which rep-
resents a point of intersection. 09

On the other hand, fig. 7 shows that the & 08 Y
slopes of the mass fractions are important, which ~ § 07 Y“. T Vu=90mis
reveals a rapid disappearance of hydrogen. In- g 06 = Vi, =236m/s
deed, hydrogen has become almost non-existent £ 05 \k ~x W, =180m/s
beyond x = 600 mm. We also note that the graph = 04 v
of Vi, = 90 m/s is relatively sharp compared to 03 \
the others, this is explained by the fact that the 02 \*K
flame hangs in a place closer to the injectors, 0.1 Ny
than in the case of Vy, = 236 m/s where we can 0 : B S :
note a blowing of the flame which begins to take 0 100 2000300 400 S00 600 700 800

Axial distance [mm]
Figure 7. Effect of hydrogen injection
speed on the H, mass fraction

place.

Effect of oxygen inlet temperature

In this case, the parameters relating to the H, flow are maintained (Vy, = 236 m/s
and Ty,= 287 K). The oxygen inlet temperatures are changed as 7o, = 85 K, To, = 120 K, and
To, =300 K. Figure 8 shows the effect of the oxygen inlet temperature does not seem to be very
large on the axial distribution of the static temperature. The visualization of the combustion
temperature fields, fig. 9, shows the shapes of the temperatures are the same. However, at the
output of the burner, the output temperature for 7o, = 85 K is higher than that of 7,= 300 K.

3000

< A
v 2500 -5 T,,=300K
>
g 2000 -& T, =120K
Q.
§ 1500 N Te=83K
= f -

1000 f R

500 #
0+ T . T . . . . . . !

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000

Axial distance [mm]

Figure 8. Static temperature distribution on Figure 9. Static temperature fields for
the central axis different O, injection temperatures

12 2500
~ [
T 2200
5 1 -
5 -e- T,,=85K % 1900
%08 — T, =120K o 1600 “, o T,,=85K
= 2 4 t 2
506 S T, 300K 13000 [} - T, =120K
o 2 &
= 1000 1] = T,,=300K
04 |
700 | |
0.2 400 |4
X,
0 N 100 4 e
0 200 400 600 800 1000 1200 5000 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
Axial distance [mm] Axial distance [mm]
Figure 10. Mass fraction of H, for Figure 11. The H, reaction rate for

different O, inlet temperatures different O, inlet temperatures
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In addition, fig. 10 shows that the slope of hydrogen consumption in the case of com-
bustion with oxygen is greater than the case with air, the oxidation reactions are therefore, fast-
er, although the oxygen injection temperature only slightly influences the consumption of H,.
This is justified by the variation in the reaction rate plotted as a function of the inlet temperature
of the oxygen, fig. 11.

Comparison between hydrogen flames
for the case of oxygen and the case of air

In comparison of the case of pure oxygen taken as oxidant (100% O,, 0% N,), fig. 12
shows that the thermal energy released during combustion is greater than for air case. Indeed,
the temperature variation on the axis shows the maximum temperature for oxygen (2850 K) is
greater than that for air (2130 K) as shown in fig. 13 with a relative rise by 33.80%.

On the other hand, the slope of the plot of oxygen is greater than that of air; which
means the reactions in the case of oxygen are faster. This is the reason why the position of the
peak of case A is upstream compared to the B case, fig. 13, also, this one requires more time to
reach its maximum value, although the maximum temperature for B case is very lower than in
A case.

T, =300K, V,,= 90 m/s, T, = 300K, V,, = 1 m/s, Air
: — T
b4
5 2500 / \ Air
= / ™~
2 / . \ — 0,
g 2000 / - \
g— [ ’ e
T 1500 [ N
T,,=300K, V, =90 m/s, T, =300K, V,, = 1 m/s, 0, / \.\\
1000
500 /
N
00 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
Axial distance [mm]
Figure 12. Temperature field for hydrogen Figure 13. Temperature variation for hydrogen
combustion difference for air and oxygen case combustion for air and oxygen case
Conclusions

This paper concerns a numerical investigation for the effect of the injection conditions
on the structure of the diffusion flame, more specifically, speed and temperature was examined.
We are particularly interested in the flame blowing phenomena.

An important remark can be concluded: although nitrogen has an important mass
fraction in the air constitutions (78.99% N,) but hydrogen-air leads to generate non-significant
traces of NO,. On the other hand, it has been observed that increasing the hydrogen injection
rate causes the flame to blow away from the injection region, also, the areas with a high tem-
perature gradient are pushed towards the outlet of the combustion chamber away from the
injector, which promotes cooling of the nozzle region. The high fuel injection speeds decrease
the maximum temperature at the central zone of the tube while they promote an increase in tem-
peratures near the walls of the chamber. The maximum temperature decreases with increasing
fuel velocity.

Therefore, the high temperature inlet leads to flame clings to the injection nozzle.
Which can represent a dangerous situation by melting the nozzle if the residual time exceeds
a certain limit and gives rise to a possibility of flashback if the injection diameter exceeds the
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quenching distance of the flame. Also, the flame length decreases when the air inlet temperature
and/or the air inlet velocity are increasing so the flame clinging to the injection nozzle. The
temperature increases continuously as it advances towards the end of the tube for a low inlet air
velocity. That means, for high air speeds, the temperature increases and the length of the flame
decreases.

On the other hand, the comparison between the combustion of hydrogen with oxygen
with that with air has shown the energy released by the combustion with oxygen is greater for
that of the combustion with air. Indeed, by varying the speed of air injection, it has been ob-
served that the flame front moves away from the outlet of the axial injector without leaving it.
However, the increasing in the hydrogen injection rate pushes the flame front away from the
injection nozzle. The areas of high temperature gradient are pushed out of the tube away from
the injector, which helps to cool the nozzle region. The high fuel injection speeds decrease the
maximum temperature at the central zone of the tube while promoting an increase in the fuel
speed. In addition, it noticed in the two cases previously discussed for combustion with oxygen,
the hydrogen appears to be completely consumed upstream of the station x = 600 mm.

Nomenclature

Ci,, Cy,, Cs, — constants in k-¢ model Vv — overall velocity vector, [ms™]

D,  —diffusion coefficient of species i Vais Vas — air, gas velocity, [ms™]

E, h; — enthalpy of species i, [J] x,y —radial, axial co-ordinates, [mm]|

f — mixture fraction Yy, —fluctuating dilatation in compressible

G,  — generation of turbulence kinetic energy due turbulence to the overall dissipation rate
to mean velocity gradients

G, — generation of turbulence kinetic energy due Greek symbols
to buoyancy € — dissipation rate of turbulent kinetic

J; — diffusive flux [molm2s'] energy, [m?s~]

k — turbulence kinetic energy [m?s] I — molecular viscosity

n; — stochiometric coefficient for product j W — dynamic turbulence viscosity, [kgm's™]

p — absolute pressure, [Pa] p — mass density

Re, — Reynolds number for gas 0}, 0, — turbulent Prandtl number for £ and ¢,

Sk, S. — user-defined source term respectively

T — temperature, [K] 9 — velocity scale

u; — density-weightedcartesian velocity ®,, w; — density-weighted net rate of production of
component species n, i [molm’s]
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