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Abstract:

In this work we present a computational study, using the software Fluent, of a coaxial jets
(CH4/H; and air) turbulent diffusion flame in a cylindrical burner. The model LES/PDF is used
to surmount the turbulence/chemistry interaction in the transport equations of chemical species.
Whereas, the results are expressed and analyzed in terms of velocity, temperature, mixture
fraction, progress variable, and carbon monoxide mass fraction. These results are compared and
validated against experimental reference data. Furthermore, the same parameters considered
above are used in the study of different compositions of the fuel CH4/H, to compare the results
with the reference case (CH,4). The hydrogen addition reduces the carbon monoxide fraction in

the combustion products and improves the reactants burning.

Keywords: Turbulent Non-premixed Combustion; Large Eddy Simulation (LES); Probability

Density Function (PDF); Hydrogen/Methane Flame; Computational Fluid Dynamics (CFD).
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Résume :

Dans ce travail nous présentons une étude numérique, réalisée en utilisant le logiciel
Fluent, d’une flamme de diffusion turbulente produite par la combustion de deux jets coaxiaux
(CH4/H; et d'air) confinés dans un bruleur cylindrique. Le couplage des modeles LES/PDF est
utilise pour modéliser D’interaction turbulence/chimie dans les équations de transport du
systeme. Les résultats des calculs sont exprimés et analysés en termes de vitesse, de température,
de fraction massique du monoxyde de carbone, de fraction du mélange, et de variable
d’avancement. Les résultats sont comparés et validés avec des données expérimentales. En outre,
les mémes paramétres considérés précédemment sont utilisés dans 1’étude des différentes
compositions du carburant CH4/H, pour comparer les résultats avec le cas de référence
(CH,). L'addition d'hydrogene dans le mélange réactif réduit le monoxyde de carbone dans les
produits de la combustion. En plus, ’enrichissement du carburant par I’hydrogéne améliore la

combustion des réactifs.

Mots clés: Combustion Turbulente non Prémélangée; Simulation des grandes échelles
(LES); Fonction de densité de probabilité (PDF); Flamme d'Hydrogéne/Méthane; la Dynamique

des Fluides Computationnelle (CFD).
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Introduction

1. Motivation

La combustion est I'un des procédés les plus importants dans la production de I’énergie.
Elle permet de convertir I’énergie stockée dans les liaisons moléculaires des carburants
en énergie thermique puis en énergie mécanique. Ainsi, la maitrise de la combustion constitue
une capacité vitale dans le développement des nouveaux systemes industriels, tel que les
systemes de propulsion. L’un des défis que doit affronter aujourd’hui 1’industrie afin
d’accompagner le développement technologique est de réduire I’impact de la combustion sur
I’environnement. Cet impact se manifeste en rejet d’espéces chimiques polluantes, desquelles on
trouve, au premier rang, les oxydes d’azote (NOy) et les gaz participant a I’effet de serre tels que
les oxydes de carbone, CO et CO,. Cet enjeu oblige les motoristes a proposer des solutions

toujours plus innovantes pour atteindre les objectifs fixés.

Plusieurs travaux visent a minimiser ces émissions en introduisant des techniques telles
gue la combustion pauvre, la combustion des carburants d'origine renouvelable et qui ne contient

pas de carbone.

L’hydrogene H, et méthane CH, sont deux combustibles importants du point de vue
énergetique. La description physico-chimique de leur oxydation est 1’élément de base pour
I’étude de combustibles plus complexes. En pratique H, est utilisé principalement comme
combustible dans les moteurs-fusées utilisés comme lanceurs spatiaux. CH, a une application
pratique important dans le secteur énergétique puisqu’il est le constituant major du gaz naturel.
L’hydrogéne est un combustible propre sans émission de carbone: sa combustion produit
seulement de I’eau et une quantité réduite d’oxydes d’azote. L’hydrogéne n’est pas une énergie

primaire, mais un vecteur énergétique [1].
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Introduction

L’hydrogéne comme vecteur d’énergic présente de nombreux avantages: il peut étre
produit a partir d’'un grand nombre d’énergies primaires et étre utilis¢ dans une multitude
d’applications mobiles et stationnaires, notamment via la technologie de la pile a combustibles
[1,2]. Méme si I’hydrogéne est vu comme un futur vecteur d’énergie clé, il subsiste plusieurs
points de résistance d’aspect technique, et économique quant a son application. Premierement,
les technologies relatives a la production, au stockage et a la distribution doivent étre
développées afin que I’hydrogéne soit utilisé comme un combustible usuel. Deuxiémement, les
limites d’inflammabilité de d’hydrogene sont treés étendues. Cela nécessitera de redéfinir certains
normes de sécurité. Les mélanges méthane/ hydrogéne peuvent étre une solution de transition
vers une ‘énergie hydrogene’. La combustion de ces mélanges permettrait une réduction globale

des émissions en attendant le développement des nouvelles technologies [2].

La combustion est une phénomene trés complexe et son investigation expérimentale pose
beaucoup de difficultés. Donc I’approche expérimentale reste couteuse et limitée a certaines
conditions opératoires. Cependant, le calcul numérique peut constituer la solution la plus
adaptes, compte tenu du progres réalisé dans le domaine de I’informatique et de la modélisation.
Il existe plusieurs modeles de simulation, soit pour simuler uniquement 1’écoulement, soit pour

le simuler en associant d’autres phénomeénes conjoints [3].

Des études récentes ont démontré les avantages de I’utilisation de 1’hydrogéne comme
combustible d'appoint dans des brileurs a combustible d'hydrocarbures. Cette technique pourrait
étre une solution prometteuse pour I'amélioration des processus de combustion et a surmonter, en
particulier, certaines questions environnementales [4]. Certains travaux ont montré que
I'enrichissement du processus de combustion par H; a des effets sur I’emplacement de la zone de
réactions, sur la concentration des radicaux OH, sur la température maximale et en conséquence

sur les émissions de NOy [5].
2. Etude bibliographique

Chung-jen Tseng (2002) [6] a étudi¢ numériquement les effets de 1’addition d'hydrogeéne
sur la combustion prémélangée de méthane dans des brdleurs poreux. Le modéle numérique
considere la phase solide et gazeuse des équations d'énergie séparément et comprend le transport
de rayonnement pour la phase solide. La simulation numérique directe est utilisée par R. Evatt
et al. (2004) [7] pour étudier les effets de H; sur I’enrichissement des flammes de méthane d'air
prémeélangées pauvre. Les différences entre 1’enrichissement des flammes aident a comprendre

les effets possibles de l'injection de H, sur la stabilité de la flamme et la formation de
2
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polluants. La réduction des émissions de CO observée pour la flamme enrichie est compatible
avec les données expérimentales. Les émissions de NO sont augmentées pour la flamme
enrichie en raison de la température localement plus élevée et les concentrations des especes
radicales trouvées dans les régions de flamme. Expérimentalement S. Orhan Akansu et al.
(2007) [8] ont controlé I'effet de mélanger I'hydrogéne au méthane sur les performances d'un
moteur a allumage par étincelle. Les essais sont réalisés sur un moteur de quatre-cylindres avec
des mélanges d’hydrogene en méthane de 0, 10, 20 et 30% par volume. Les résultats montrent
qu’avec I’augmentation de pourcentage de I’hydrogéne : i) les émissions de NO augmentent, et

i) les valeurs d'émission HC (hydrocarbures imbralés), CO et CO, diminuées.

Le but de I’étude de K. Zhao et al. (2008) [9] est de connaitre 1'effet de I’hydrogéne sur
la caractéristiqgue de la combustion du méthane. Les compositions de gaz de sortie ont été
mesurées en ligne par un analyseur de gaz Gasmet DX4000 FTIR. Ils ont montré
que I’hydrogéne améliore l'activité du méthane pour toute la gamme de concentration en
méthane. En plus, S. Kim et al. (2009) [10] ont étudié l'effet de 1’addition d'hydrogéne en
flammes prémélangées méthane/air dans une chambre de combustion de laboratoire fonctionnant
a 5.81kW a turbulence stabilisé dans gammes des conditions confinées. La stabilité de la flamme
a été examinée par effet d’addition d'hydrogéne. L'addition d'hydrogéne augmente les émissions
de NO,. Cependant, cet effet peut étre réduit en augmentant soit I'excés d‘air ou de l'intensité
tourbillonnaire. Les émissions de NO et de CO de la flamme de prémélange ont également été
comparés avec une chambre de combustion de type flamme de diffusion. Les émissions de NOy
des flammes de prémélange méthane enrichi en hydrogene est plus dépendante du rapport
d'équivalence que pour la flamme de diffusion. L'addition d'hydrogéne déplace la zone de
réaction en amont des endroits de la flamme pour augmenter la concentration des radicaux OH et
l'ajout d'hydrogéne augmente 1’émission NO méme a la méme condition d’équilibre du

température de flamme adiabatique.

C.D Rakopoulos, C.N Michos (2009) [11] ont analysé par simulation un moteur
fonctionnant avec un mélange de biogaz-hydrogene de composition variable. IIs s’y sont basés
pour l'application de I'analyse de deuxieme loi de thermodynamique. L’idée est basée sur 1’étude
de la distribution spatiale des irréversibilités de la combustion a I’intérieur du gaz brilé au cours
du processus de combustion pour les différentes fractions d’hydrogene examinées. Les résultats
montrent l'augmentation de 1’efficacité du cycle accompagnée d'une diminution des
irréversibilités du processus de la combustion. En méme année une étude expérimentale et
numérique a été faite par E. Hu, Z. Huanget al. [12]. Qui ont examiné des flammes de
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méthane-hydrogéne-air pauvre. Les résultats montrent que les vitesses laminaires de
combustion ont augmentés (diminués) avec l'augmentation (diminutions) de la température
initiale (pression) et la fraction d’hydrogene. En 2009 Zheng Chen [13] a étudié les effets de
I’addition d'hydrogene sur les caractéristiques fondamentales de la propagation des flammes de
méthane/air sphériques dans des conditions différentes. 1l a constaté que la vitesse de la flamme
laminaire augmente de fagon monotone avec 1’addition d'hydrogéne. Une année aprés, Amir
Mardani et al. [14] ont étudié I’effet de I’hydrogéne sur le régime turbulent méthane-hydrogene
dans la combustion non prémélangée. En général, la modélisation est effectuée en utilisant le
modele EDC, pour décrire 1’interaction chimie/turbulence et le mécanisme réduit de DRM-22 et
un mécanisme plein GRI2.11. lls ont trouvé que I'addition d’hydrogene en méthane dans ce cas
conduit a améliorer le mélange, l'augmentation de la décroissance de 1’énergie cinétique
turbulente le long de I'axe de la flamme, augmentation de la 1’activit¢é de la flamme, des
intensités de réaction élevés et I’augmentation 1’allumage de mélange et le taux de dégagement

de la chaleur.

En 2011, S. Bougrine et al. [15] ont appliqué une approche numérique pour évaluer les
propriétés de flamme prémélangée CH4-H, diluée. Ils ont utilisé une chimie complexe. Afin
d'examiner les effets de H,O, sur la mise en valeur des flammes de méthane prémélangées G.B.
Chen et al. (2011) [16] ont étudié les caractéristiques de la vitesse laminaire de combustion, la
tempeérature de la flamme adiabatique, et la concentration de I’espéce. Ils ont utilisé des
méthodes numériques et le code de PREMIX avec le mécanisme chimique GRI-Mech
3.0. Les resultats montrent que la vitesse laminaire de combustion et la température de flamme
adiabatique de la flamme de méthane sont renforcées par I'addition de H,O,, qui augmente la
consommation de CHj, et le taux de production de CO réduit la production de CO, pour réduire
la formation de monoxyde de carbone.La concentrationen OH est augmentée avec

I’augmentation de 1’addition de H,0O..

C.D Pierce et al. (2001) [17], et J. Demuynck et al. (2011) [18] ont mesuré le transfert
de chaleur a I’intérieur d’un moteur a allumage commandé pour analyser le processus de
transfert de chaleur de 1’hydrogene et de trouver la différence avec un combustible fossile. Le

coefficient de flux de chaleur et la convection augmente avec I’addition de Ho.

Y. Zhang et al. (2012) [19] ont examiné dans I'étude la cinétique de l'allumage de
soudure des mélanges de méthane-hydrogéne-oxygeéne-argon avec des fractions molaires

d'’hydrogéne variables. M. Ayoub et al. (2012) [20] ont contrélé I'effet de la composition du
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mélange méthane/ hydrogene sur la combustion sans flamme sur une installation a 1’échelle de
laboratoire, avec ou sans préchauffage de [I’air. Lesrésultats montrent qu’un régime de
combustion sans flamme est obtenu a partir de la quantité du méthane ou de I’hydrogéne dans le
mélange réactif ou le carburant. L’exploitation du modele turbulent LES est faite en 2012 par
X.Wen et al. [21], et F. Bouras et al. [22] ou les études se sont portées sur le calcul par
simulation numérique de la combustion méthane-air dans un brdleur dont la configuration est
représentative d’un systéme de combustion d’une turbines a gaz. lls ont utilisé les modeles de
combustion bases sur le modéle sous-maille. Ces résultats ont démontré que les niveaux de

turbulence plus élevés améliorer le mélange de carburant et de comburant.

Trois études intéressantes sont réalisées en 2013, la premiere est celle de Lotfi Ziani et
al. [23]. Ou on a étudié la combustion turbulente non prémélangée avec l'approche PDF en
utilisant trois modeles de turbulence: le modéle k-¢, le modele k- modifié et le modéle RSM. Un
mécanisme cinétique détaillé est utilisé dans les simulations numériques. Les trois modéles de la
turbulence sont comparés et évalués avec les données expérimentales et les résultats numériques
de la littérature. L'évaluation conclut que le k-¢ modifié est le plus approprié pour simuler ce
type de flamme. Une étude de I'effet de I'addition d’hydrogene sur la combustion du méthane est
réalisée. L'addition d'hydrogene provoque I'élévation de la température de combustion et la
diminution des fractions massiques de CO et de CO, mais conduit a l'augmentation de la fraction
de masse de NO Bien que Majid Emadi et al. [24] ont étudié le comportement thermo-

acoustique d'une chambre de combustion a faible tourbillonnement prémélangé et pauvre.

De plus, V. Di Sarli, A. Di Benedetto [25] ont développé un modéle de simulation des
grands échelles (LES) pour simuler la propagation irréguliere des flammes prémélangées
méthane/air enrichies en hydrogéne autour des tourbillons toroidaux, ce qui donne de bonnes
prédictions des données expérimentales précédemment obtenues. Pour les mélanges pauvres
avec une fraction molaire d'hydrogéne dans le mélange hydrogene/méthane variant de 0 a 0,5.
Pour chaque composition de combustible, la taille et la vitesse du tourbillon toroidal généré
avant le front de flamme de propagation sont bien reproduits avec I'évolution de la forme et
structure de la flamme résultant de l'interaction avec le vortex. Le rble négligeable joué par les
effets non diffusifs a été attribué au fait qu’aux conditions étudiées le temps caractéristique de
diffusion de I'hydrogéne est d’un ordre de grandeur plus élevé que le temps caractéristique de la

flamme enroulée autour du vortex.
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3. Objectifs de la thése

Le but de cette these est d’étudier numériquement les écoulements réactifs non-
prémélangés dans une chambre de combustion, et de valider le modéle de couplage de la
simulation aux grandes échelles LES et la fonction de densité de probabilité PDF. La premiére
étape de la thése est consacrée a la simulation de deux jets coaxiaux CHg/air confiné par une
chambre de combustion cylindrique dotée de parois isothermes et soumise a une pression de 3,8
atm. Ce genre de combustion est dénommeé la combustion non-premélangée turbulente. La
confirmation du couplage LES-WALE/béta-PDF est baseée sur la comparaison des résultats
expérimentaux de Charles David Pierce et al. [26-28], en termes des parametres de combustion:
le champ de vitesse et de température, la fraction massique de monoxyde de carbone, la fraction
du mélange et la variable d’avancement. Les calculs dans ce travail sont effectués en utilisant le
code de calcul FLUENT.

L'objectif principal de ce travail est de présenter une étude numérique 3D dans une
chambre de combustion non-prémélangée alimentée par différents pourcentages de mélanges
des combustibles de CH4 et de H,. Les effets des enrichissements d'hydrogéne sur les cing
parametres de combustion sont testés. Une attention particuliére est donnée a ’effet du H, sur

I’émission du CO.

4. Contenu du mémoire:

Ce mémoire comprend quatre chapitres et deux annexes qui sont organisés de la fagon

suivante:

Chapitre 1 : Ce chapitre rappelle dans un premier temps des notions de phénoménologie de
la combustion non prémélangée en écoulement turbulent. Dans un second temps, sont introduits
les fondements du modéle LES et les filtrages des parametres selon 1’échelle caractéristique
apres I’utilisation de la moyenne pondéré par la masse (moyenne de Favre). Puis, on passe a une
illustration des modeéles de la viscosité de sous-maille, avant d’arriver au finale au choix du

modele le plus performant dans le calcul.

Chapitre 2 : Ce chapitre est consacré a la présentation du modele de la combustion PDF. Le
principe pour calculer les parameétres scalaires comme la fraction de mélange Z, la fraction

massique de monoxyde de carbone CO et la variable d’avancement C.
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Chapitre 3 : Ce chapitre présente 1’application des modéles a une configuration industrielle
tridimensionnelle: deux jets coaxiaux qui injectent I’air et le méthane dans une chambre de
combustion cylindrique. Les calculs réalisés permettent de tester la faisabilité d’un calcul
«LES/PDF » sur une géométrie complexe par le code de calcul « Fluent », et voir I’accord avec

les résultats expérimentaux [27].

Chapitre 4: Les modeles mathématiques décrits précédemment seraient utilisé dans ce
chapitre. Aussi que I'amélioration des caractéristiques de combustion par I'enrichissement de
I'nydrogéne pour différents pourcentages de mélangé CH4/H, a été étudiée. Pour cela cing
parametres sont considére: la vitesse axiale, la température, la fraction de mélange Z, la fraction
massique de monoxyde de carbone CO et la variable d’avancement C. Le choix de ces

parametres est basé sur 1’aspect de la flamme.

Aprés la conclusion générale, nous présenterons en annexes quelques détails sur 1’analyse
paramétriques des piles a combustible fonctionnant a base d’hydrogene, et les démarches suivies

lors de I’application du code utilisé « FLUENT ».

Annexe A:Le pile de combustible est I’un des applications utilise I’hydrogene comme
combustible pour produire I'énergie électrique, donc on a présenté dans la premiere annexe une
étude numérique sur la pile a combustible a membrane échangeuse de protons PEMFC, et la pile
a combustible a oxyde solide SOFC, en utilisant les équations aérothermiques et
électrochimiques pour décrire tous les phénomeénes inclus dans les deux types de piles a
combustible. A la fin nous montrons que la simulation est capable d'évaluer les paramétres

physiques et chimiques pour expliquer les principaux phénomenes dans les piles a combustible.

Annexe B: Cette annexe montre les méthodes et les démarches suivies sous le code

utilisé «<FLUENT » pour arriver aux résultats numériques (Chapitre 3 et 4).



Chapitre 1

Simulation aux Grandes Echelles « LES »

pour la Combustion

Ce chapitre rappelle des notions élémentaires de phénoménologie et les diagrammes de
combustion turbulente qui sont nécessaires pour comprendre le phénoméne, mais ils ne donnent
aucune base mathématique pour la simulation numérique. Le systeme d’équations réactives de
Navier-stokes avec un mécanisme réactionnel élémentaire décrivent le fondement physique et
chimique de la combustion turbulente non prémélangée. D une part, les échelles de temps des
réactions chimiques sont généralement inférieures aux petites échelles de temps de la turbulence,
donnant ainsi un systéeme d’équations différentielles trés complexe, non-linéaire et couplé. Par
comparaison avec les calculs DNS, RANS, LES des écoulements turbulents non réactifs, et les
efforts de calcul pour un écoulement réactif dépassent largement les ressources de calcul
disponibles aujourd’hui et dans un futur moyen. Le calcul DNS pour les écoulements réactifs

non prémélangeés se limitent a des cas isolés avec des mécanismes réactionnels réduits [21,29].

On a fait une étude phénoménologique de I’interaction chimique dans la combustion
turbulente instationnaire non prémélangée, nous utilisons les méthodes de simulation directe
consistant a résoudre les équations du mouvement (Navier-Stokes), continuité, quantité de
mouvement, énergie et les réactions avec des modeles.

L’objectif de ce chapitre est de contribuer aux développements des méthodes
mathématiques pour les écoulements réactifs et en particulier de développer et valider des
modeles de combustion de simulations suivent: la simulation aux grandes échelles «LES», et la

fonction de densité de probabilité «PDF» cette derniere est détaillée dans le chapitre suivent.

1.1 La combustion turbulente

La combustion est une réaction chimique, globalement exothermique, au début lente mais
pouvant devenir ensuite rapide et méme violent, avec émission de rayonnement et élévation de
température qui traduit par un dégagement de chaleur [3,28].
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On défini 1I’écoulement turbulent par la variation aléatoire dans le temps et ’espace de
nombreuses grandeurs caractéristiques de cet écoulement. Les quantités peuvent étre décrites
d’un point de vue statistique. La turbulence apparait comme le résultat de la superposition de
"tourbillons” aux mouvements aléatoires de trois dimensions caracterisés par une large gamme
d’échelles temporelles et spatiales. Lorsque la turbulence est présente, elle domine en général
tous les phénomenes d'écoulement: augmente 1’énergie de dissipation, le mélange et le transfert
de chaleur. Deux problémes doit étre traité afin de comprendre le phénomene de turbulence : Un
probléme de mécanique des fluides qui s’attache a la cinétique de 1’écoulement, il exprime des
bilans de conservation, tient compte de la géométrie et des conditions aux limites, pour dégager
un comportement global; un comportement a grande échelle [30,31]. Il s’agit alors de déterminer
la perte de charge dans une conduite, 1’efficacité de la dispersion d’un polluant ou les contraintes
mécaniques exercées par I’écoulement sur un obstacle. Un probléme de physique statistique qui
s’intéresse aux processus stochastiques élémentaires de 1’agitation du fluide, il veut comprendre
le comportement du systeéme dans son détail ; a petite échelle. Il s’agit de mettre en évidence des
propriétés statistiques universelles des fluctuations turbulentes. La difficulté du probleme de la
turbulence réside principalement dans le fait qu’il n’y a pas de séparation entre les grandes et les
petites échelles: on ne peut pas traiter le comportement a grande échelle sans tenir compte
explicitement des mécanismes mis en jeu aux petites échelles, et inversement. Les deux attitudes,

mécanique et physique (statistique), sont donc fortement liées 1’une a 1’autre [28].

1.2 Modes de combustion et leurs applications industrielles

La combustion a été la premiere réaction chimique contr6lée découverte par les humains
et continue la principale source pour produire de I'énergie pour I'humanité. Différents modes ou
régimes de combustion sont identifiés. Traditionnellement, deux régimes ont été reconnus: le
régime de combustion non-prémélangé et le régime prémélangé. Au cours des deux derniéres
décennies, un troisieme régime, consideré comme un hybride des deux anciens. Il a été nommé

régime partiellement prémélangé [32].

— La combustion non prémélangée : Ce régime est certainement le plus facile a comprendre,
ou la réaction de combustion est I'oxydation du carburant. Cette configuration est la plus slre car
le combustible et I'oxydant sont en contact uniquement dans une zone limitée, mais sont séparees
par ailleurs (en particulier dans le systéme d'alimentation). La diffusion d'oxydant et de carburant
doit se produire simultanément a la réaction pour soutenir la combustion, la flamme étant une

surface de séparation des flux de combustible et d'oxydant. Ce mode de combustion utilisé dans
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le cas des turbines aéronautiques et le carburant, mais a le désavantage de former plus de

polluants, du fait des hautes températures atteintes dans le front de flamme.

— La combustion prémélangée Le mode prémélangée est en contraire au mode non-
prémélangeée, les réactifs sont bien mélangés avant d’entrer dans la chambre de combustion. Ce
mode est souvent utilisé dans le cas ou le carburant est en quantité inférieure aux conditions
steechiométriques, Dans ce mode de combustion le rendement du systeme de combustion est
augment et la production de NOy se réduit. La réaction chimique peut se produire partout et cette
flamme peut se propager en amont dans le systéme. Cela pose beaucoup de problémes de

sécurité. Ce type de combustion est utilisé dans le cas des turbines de production d’énergie.

— La combustion partiellement prémélangée Ce régime est un hybride du mode prémélange et
le mode non-prémélangée, On sépare entre le comburant et le combustible au dehors de la
chambre de combustion, puis sont injectés par deux flux différents, en amont du front de
flamme, et sont supposés se mélanger avant d’atteindre le front de flamme. La flamme

partiellement prémélangée n'est pas encore bien compris.

Dans le cas des moteurs a combustion interne de type "Diesel”, le combustible est
souvent injecté sous forme de spray, menant a des régimes de combustion de type prémélange

partiel.

1.3 La simulation numérigue de la combustion turbulente

La combustion est un phénoméne trés compliqué qui met en jeu plusieurs aspects
(chimiques, physiques, mécaniques, ...). Afin de déterminer les différents paramétres
caractéristiques dans n’importe quel point de volume de controle, on procéde a la résolution des
équations du bilan aérothermochimie, associées au systéme étudié. La solution analytique est
presque impossible surtout dans le cas turbulent et non adiabatique, ou les équations sont non-
linéaires. On opte donc pour les solutions numériques et ceci nécessite des modéles pour

surmonter le probléme de fermeture du systeme [3].

Mais la simulation numérique n’apporte pas toujours les réponses aux problémes des
constructeurs. Lorsqu’on s’intéresse aux écoulements turbulents et réactifs dont la complexité
meéne aux instabilités qui ont été évoquées, il faut considérer un large spectre d’échelles a la fois

en espace et en temps et autoriser de nombreux phénomeénes physiques [33,34].

Il existe trois principales approches de résolution numérique des phénomeénes physiques.
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1.3.1 RANS

La résolution des équations de transport moyennées (ou RANS pour Reynolds Average
Navier-Stokes) [35-37] se contente de décrire le comportement moyen de 1’écoulement
turbulents est souvent utilisé pour réduire les échelles, tous les effets instationnaires doit étre
modélisés et adaptés avec les dimensions de la chambre de combustion, Une pratique courante

consiste a utiliser I'nypothese de diffusion de gradient.
1.3.2 DNS

La Simulation Numérique Directe (ou DNS pour Direct Numerical Simulation). LES

résolues les équations instantanées de Navier-Stokes, et I’ensemble du spectre spatial et temporel

des échelles de la turbulence. Le nombre de points de discrétisation est alors de I’ordre de Re}’*.

Elle consiste a calculer toutes les structures de 1’écoulement sans modélisation autre que le choix
d’un schéma cinétique et la description du transport moléculaire [38].Dans la mesure ou cette
approche est tres colteuse en temps de calcul et en occupation mémoire, elle reste utilisée sur
des configurations a faible Reynolds et de dimensions réduites. Néanmoins, 1’amélioration
constante de la puissance de calcul permet de considérer désormais des configurations plus
“pratiques” par exemple le calcul de la stabilisation d’une flamme non-prémelangée détachée, a
nombre de Reynolds modéré. Cette approche est donc restreinte a des situations académiques
simples, malgré la puissance des machines de calcul disponibles aujourd’hui, mais constitue un
outil irremplacable pour étudier précisément certains phénomenes fondamentaux [38-40] et aider
au développement de modeéles [41,42]. 1l est hors de question de simuler un foyer aéronautique

ou industriel avec une telle méthode.
1.3.3LES

La simulation aux grandes échelles (ou LES pour Large Eddy Simulation), intermédiaire
entre la DNS et les méthodes RANS [43-45]. Les structures turbulentes sont résolues, d’un point
de vue spectral, des plus grandes échelles jusqu’a une échelle de coupure k. est simulé comme
en DNS tandis que seul I’effet des plus petites structures est modélis¢é comme en RANS.
Nettement plus colteuse que la RANS, cette approche est beaucoup moins limitée que la
simulation directe et donne accés a une précision jamais égalée avec la RANS [46-50]. L’échelle

de coupure k. est en principe choisie dans la zone inertielle du spectre de turbulence en raison

des hypothéses faites pour développer les modeles. L’impact des modéeles sur le résultat final est
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logiquement inférieur qu’en les modeles RANS. Enfin, il faut sur tout retenir que couplée a des
études resonances. Cela fait que la LES peut résoudre des probléemes d'ingénierie a prix logique.
[51-54].

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

Modélisation des
petites structures
Figure 1.1 Comparaison entre simulation numérique directe (DNS), résolution des équations moyennées
(RANS) et simulations aux grandes échelles (LES) [32].

1.4 Description statistique sur 1’écoulement turbulent

Dans ce chapitre, nous rappelons brievement les grandeurs de base nécessaires a I’étude des
écoulements turbulents. Nous présenterons ensuite les outils servant au traitement statistique.
Pour modéliser la combustion turbulente, 1l est nécessaire de connaitre les caractéristiques de la
turbulence et de la combustion. Ceci nous permettra de décrire I’interaction entre ces deux
phénoménes complexes. Dans ce qui suit, on fera une description phénoménologique de la
turbulence avec une introduction de ces échelles caractéristiques et de celles de la combustion:
échelles de turbulence, cascade de Kolmogorov, les structures cohérentes dans les écoulements

cisaillés, la production de turbulence et la dissipation d’énergie.
1.4.1 Nombre de Reynolds éelevé

La turbulence est une caractéristique de I'écoulement, elle apparait lorsque les forces d'inertie
sont importantes devant celles de la viscosité. Ces ecoulements sont irréguliers et fortement
instationnaire. Les écoulements turbulents sont caractérisés par 1’existence d’une multitude de
tourbillons de tailles différentes. Cela est di au fait qu’aux grands nombres de Reynolds. Elle a

souvent pour origine le développement d'une instabilité d’un écoulement laminaire. Lorsque le
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nombre de Reynolds dépasse une certaine valeur critique, les petites perturbations de
I'écoulement deviennent instables et leur croissance rapide produit la transition vers la
turbulence. C'est ainsi que la couche limite laminaire sur une plaque plane devient turbulente
lorsque le nombre de Reynolds Re dépasse 5.10°. De méme, la transition apparait dans un

écoulement en conduit cylindrique pour un nombre de Reynolds 2500.
1.4.2 La valeur moyenne de Reynolds

Un écoulement turbulent n’est pas prévisible dans 1’espace et dans le temps. Cependant,
on peut décrire cet écoulement de maniére statistique, pour obtenir des valeurs moyennes,
fluctuantes et des échelles caractéristiques spatiales et temporelles. Reynolds a considéré le
concept de la valeur moyenne en 1895 [55]. Toutes les quantités fluctuantes sont divisées en une
partie moyenne w et fluctuante u’ voir (figure 1.2), ou la barre montre que la quantité est

moyennée, la prime indique la fluctuation. La moyenne de Reynolds est définie comme suit [56]:

u=u-+u. @.0
] A —R
w(t) /
7
/ . A\J
—— ’

Figure 1.2 Illustration des parametres d’écoulement de la turbulente [57].

Les quantités moyennes sont calculées par une moyenne d’ensemble sur toutes les réalisations de

cette quantité a un point fixe de I’espace et du temps.

T

U= lim = [udt. (1.2)

T~>ooT °

La valeur fluctuante moyenne de Reynolds est zéro:
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u =o. 1.3)
1.4.3 Dissipation de I'énergie cinétique

La turbulence est une caractéristique de I'écoulement, elle apparait lorsque les forces d'inertie
sont importantes devant celles de la viscosité. Ces écoulements sont irréguliers et fortement
instationnaire. Les écoulements turbulents sont caractériseés par 1’existence d’une multitude de
tourbillons de tailles différentes. Cela est dii au fait qu’aux grands nombres de Reynolds, les
grands tourbillons se divisent en petits tourbillons qui se divisent a leurs tours en plus petits
tourbillons. Ce procédé continue jusqu'a la prépondérance des forces visqueuses qui dissipent les
plus petits tourbillons. Cette cascade de tourbillons est introduite par la théorie de Kolmogorov
pour la turbulence homogéne et isotrope [58]. Elle suppose que le transfert stationnaire d’énergie
des plus grands tourbillons aux plus petits se fait dans la zone dite inertielle de turbulence. Ce
transfert d’énergie est local dans le sens ou ’énergie d’un tourbillon est seulement transférée au
tourbillon de plus petite taille. Cela implique que le taux de transfert d’énergie, i.e. 1’énergie
cinétique divisée par le temps de retournement du tourbillon, est indépendant de 1’échelle de
longueur des tourbillons. Il est constant dans la zone inertielle. Cette invariance est I’hypothese
la plus importante pour les régimes a grands nombres de Reynolds, elle est intégrée dans tous les

modéles de turbulence standards.
1.4.4 Equations de Navier- Stokes compressibles

En coordonnées cartésiennes, les équations du bilan aérothermique peuvent étre exprimées

sous la forme de flux suivant [32, 59,60]:

Lol G UL Sl Y

=S5, 2.4)
ot 0OX OX, OX,

ou:

S : terme de Source.

F : le flux descriptif des variables Conservatives.
Q: variables Conservatives

ou
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Yol
PY;
Q=] pu, |, @.5)
PU3
pe

C’est la matrice de la densité, quantit¢ de mouvement et I’énergie totale définie ici pour les gaz
parfait:

pe=pCT +%p(uf+u§+u32). (1.6)
Si on néglige I’effet de la gravité, le flux Fi s’écrit Vi € {3, 2,1}.

PY;
pUU, — 0oy
uu, —o
Fi - p 72 O-|2 , (17)
PUU; — O
oT

eu; —u,.oy — A —
p i jil 6X-

avec:
A= pC, | ¥ Conductivité thermique

x : Diffusivité thermique.

La composante o, du tenseur de contrainte présenté a I’Eq (1.7), peut s’écrire pour un fluide
newtonien sous la forme [59,60].

oy =—PS; +2uh;, 1.8)

tel que:

1 auj ou. 2
= —4+—"——(VU)S. |. 1.9
A 2{8& X, 3( ) ”} (L.9)

Désigne maintenant le tenseur de la déformation. On obtient ainsi:
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PY;
AU+ po, —2uhA,
u.u, + po, —2
F= PUU, + po;, —2uA, (1.10)
PUU; + P& —2uA,
oT
(pe+ p)u; —2uu; A —ﬂ&
Pour le départ en utilise la relation empirique de Sutherland afin de présenter la viscosité.
) = w(273.15) —T Y2 14T,/273.15 (.12
HO I RSSO 573,15 4T, /T '
avec: 1(273,15)=1711.10"°PI et T,=110,4K
Dans le cas ou T<120K on utilise une extension de la loi précédente.
(M) = (120)(Lj (1.12)
HOI =SSN 120 ) '
La viscosité et la conductivité thermique sont reliées par le nombre de Prandtl
Cu(T
pr v _ CotT) ), (1.13)
K A
ce dernier égal a 0,7 dans le cas de I’air a température ambiante. L’équation de 1’état
thermodynamique est donnée par.
p=pRT, (1.14)

on fermant le systéme des équations avec, R =C, —C, = 287.06J.Kg K *pour I’air &

température ambiante. On rappelé quey =C, /C, .

1.5 Echelles caractéristiques de la turbulence

Les structures turbulentes peuvent étre caractérisees par un temps ou par une longueur. Si
I’on s’intéresse a leur taille, on constate qu’elles sont de taille trés variable et qu’elles évoluent
en permanence dans le temps. Pour un écoulement donné, les dimensions des tourbillons sont
bornées. La borne supérieure correspond aux échelles intégrales de longueur, au-dela de cette

dimension, le tourbillon se retrouve noyé dans I’écoulement général. La borne inférieure
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correspond a la taille minimale avant la disparition de la structure par viscosité ; c’est 1’échelle

spatiale de Kolmogorov [28].
1.5.1 La théorie de la turbulence de Kolmogorov

Les structures vont évoluer de la limite haute vers la limite basse ; ¢’est la théorie de la
cascade, développée par Kolmogorov en 1941. Les grandes structures réalisent 1’essentiel du
transport turbulent des grandeurs physiques, alors que les petites structures dissipent 1’énergie.
Elle repose sur une vision "statistique™ de la turbulence. Selon cette théorie les tourbillons dans

I'écoulement ont une taille comprise entre les deux tailles limites suivantes [59,61]:

o La plus grande échelle de I'écoulement L (imposée par la géométrie de I'écoulement, par
exemple typiquement le diametre d'un cylindre, le diametre d'une cheminée, ou encore la hauteur

d'une voiture).

. La plus petite échelle de 1'écoulement n: imposée par la viscosité du fluide; cette échelle
est appelée échelle de Kolmogorov, ou échelle de dissipation visqueuse.

L'ordre de grandeur entre L et 1 est le suivant :

L oRre, (1.15)

n
La théorie de la "cascade" énergétique prédit que les tourbillons recoivent de I'énergie des
échelles plus grandes qu'eux, et la transmettent ensuite aux échelles plus petites qu'eux, et ainsi
de suite jusqua la plus petite échelle existant dans 1'écoulement, 1'échelle . On parle de
production d'énergie lorsque les grosses structures sont générées - par un décollement par
exemple - et de dissipation d'énergie lorsque les tourbillons disparaissent complétement en aval
de l'obstacle. Lorsque la production d'énergie est égale a la dissipation d'énergie, on parle de

turbulence "en équilibre™.

L’idée fondatrice de la théorie de la turbulence de Kolmogorov montre que pour un nombre
de Reynolds suffisamment grand, il y a une séparation d’échelle entre les structures énergétiques
de I’écoulement et les structures qui dissipent cette énergie. De plus, le spectre d’énergie a une

structure générique [62,63].

E(k) = Re™®, (1.16)
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avec E(K) I’énergie cinétique turbulente et K le nombre d’onde.

Le spectre d’énergie représente la densité d’énergie cinétique par nombre d’onde K (ou par
taille de structure de I’écoulement). Entre ces deux fréquences (L et 1) (figure 1.3), I’idée de la
LES consiste a appliquer un filtre sur les équations dans 1’espace. Les structures qui sont plus
grandes que la fréquence de coupure du filtre sont explicitement représentées par les équations
tandis que les petites structures sont modélisées figure (1.3).

Ek) 4

7

Partie résolue

L ke T

Figure 1.3 le spectre d’énergie d'une Turbulence Homogéne Isotrope : concept LES [64].

1.6 Modeéle dynamique de turbulent

1.6.1 Généralité sur le modele de la simulation aux grandes échelles LES

La simulation des grandes échelles (LES) des écoulements turbulents est une technique
extrémement puissante qui consiste a surmonter un probléme théorique tres difficile, liée a la
modélisation du comportement dynamique a petite échelle dans les équations de mouvement a
grande échelle. LES est un outil précieux pour filtrer la structure tourbillonnaire de I’écoulement,
car il permet de capturer d’une maniere déterministe la formation et I'évolution ultérieure de

tourbillons cohérents et de structures. Il permet aussi la prédiction de nombreux parametres
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statistiques liés a la turbulence et le meélange induit. Ces LES appliques aux ecoulements

turbulents pour remédier au probleme de fermeture [65,66].

Le modéle LES est maintenant mieux connu dans la communauté scientifique. L’idée
fondatrice vient de la théorie de la turbulence de Kolmogorov [65]. Pour faire une LES de bonne
qualité, il faut que toutes les structures résolues sur le maillage soient correctement, tandis que la
contribution des petites structures, sous-maille, est modélisée. Il faut donc éviter au maximum
les artefacts numeériques tels que la dissipation ou la dispersion. L'idée est de calculer la
contribution des grandes échelles énergétiques, responsables du transfert de la quantité de
mouvement et d'énergie, et de modéliser I'effet des petites structures qui ne sont pas résolues par
le schéma numérique. Ainsi, le manque de robustesse des méthodes numériques faiblement

dissipatives est un probléme central pour le calcul des écoulements a fort nombre de Reynolds.

On considére un champ f quelconque, on note f ce champ aprés filtrage LES. Alors dans le

modéle (LES), les parametres sont traités par I’utilisation de la décomposition de Reynolds,

f '=f —f , afin de faciliter I’arrangement des termes de sous-maille pour les modéliser. Dans

le cas des équations de Navier-Stokes compressibles, pour simplifier la modélisation des termes

filtrés, on ne va pas écrire les équations pour la variable filtrée f | mais pour le cas d’un

écoulement turbulent compressible une quantité pondérée par la densité appelée “moyenne de

Favre” notée T , définie par [63,67-70]:

ou bien:

pf =pf, (L.17)
- pf
f=—, (1.18)
Yo
Le systéme des équations définies au dessus Eq (1.2)-Eq (1.7) devient.
Q=(p;, plI,, pii,, pll;, €)' (1.19)
L’énergie totale filtrée peut s’écrit sous la forme.
Y T &x_ T ~TF 1 2 2 2
pe=pE=pCT +§p(u1 +U; +Ujy). (1.20)
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Le flux filtré Ei est donc.

Y

AUy + Py —2u A,
F. PUU, +E§i2 —2uA, (1.21)
PUU; + Py —2 1A,

oT
(pe+ p)U; —2uu; A — /18—

avec: i=1,2,3 et j=1,2,3.

1.6.2 Les équations de LES

Les équations LES pour le volume résolu sont formellement dérivées en substituant les
décompositions ci-dessus dans les équations régissantes. Ou les équations sont écrites comme
[27,62,71].

Continuité
p .
—+—(pU,)=0. 1.22
ot ax,( )= .22)
Quantité de mouvement
opl., o ,__ . o o, — ap or;
/4 — (pu0.)=——I[p(uu. — 1.23
& ox (PU0;) aXi[p(. ;—0a;)]- X, 6xi 1.23)
Energie
o5 h+—(puh) ——[ (uh )]+—p+—ﬁ (1.24)
o’ o ot ox |
Espéces
0 — e T
apY + (puY )———[p(uY —0Y, )]+ or. (a.25)
avec: i=1,2,3 et j=1,2,3.

De méme pour 1’équation d’état thermodynamique

p = pRT. (1.26)
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(wu; —0u;) : Les tensions de Reynolds de sous-maille.

(uY, —GY,)et (ui_h —a.h) : La diffusion des espéces et le flux de chaleur en soue-maille.

@1 :Le taux de production massique de I’espece f .

On trouve que les fermetures apparaissent dans les équations ce qui nécessite de modéliser
les termes sources et faire intervenir des modeéles pour enlever cette fermeture et résoudre ces

équations.

L’énergie totale non-chimique E et la somme des énergies cinétique e, et 1I’énergie interne
(sensible) e, du mélange:

J— —_ = - N ~
E:p[éc+és]:p{%(uf+u22+u32)+ZYfésf}. (1.27)

L’¢énergie sensible €, , de I’espéce f est calculée a partir de la loi thermodynamiques [28], elle

est définie par:

& (T)= ]CV.f (T)dT. (1.28)

Le tenseur des contraintes visqueuses filtré est défini par [60,61]:

%i,-zz,_ov(s?”—%aijél,) ije1.2.3, (1.29)
et:

~ 1,00, o0 .

§ — 2@, My im123 1.30

27 ox, 6x) : (1-30)

i
1.6.3 Modeles de sous-maille

Ce modéle de sous-maille qu’il faut "injecter” toute la physique des écoulements turbulents.
Aussi, cette modélisation a fait I’objet d’un nombre considérable d’études que nous n’allons pas

résumer ici. On peut par exemple consulter pour une description détaillée de la méthodologie

LES [32,63]. Ce type de fermetures représente la méthode la plus facile pour approximer les

contraintes de Reynolds. Elles sont basées sur le principe de la viscosité turbulente s de
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Boussinesq qui s'écrit pour de la moyenne de Favre et de Reynolds des équations de Navier

Stokes. Pour trouver I’intermédiaire d’une viscosité turbulente on remplace le tenseur des

contraintes non résolues r_u Eq (1.29), dans I’équation du tenseur des vitesses de déformation

S; Eq (1.30) [32,59,60,63]:
— . 01 -
Ty = 244 (S _Eé‘ijsll)' (1.31)

Le choix du modele consiste donc a expliciter la viscosité turbulente v, = py; .

1.6.4 Le modele de Smagorinsky

Le tenseur des contraintes de Reynolds T, est modélisé par une viscosité turbulente [42]:

ani
j

iso

T; :ﬂréu- T, est divisé en un terme anisotrope T;™ et un terme isotrope T;™ qui est négligé, ce

qui donne [60,64]:

T = S, (1.32)

M la viscosité turbulente, s’écrit sous la forme d’une relation algébrique:

My :/_’CsAi ‘gij‘:;CsAz\/ﬁ' (1.33)

ou:

v; =C,A?, /s”ij S (1.34)
C, :est la constante de Smagorinsky C, =0.18.

Ce modele a été développé en 1963 par Smagorinsky [28,65], depuis les toutes premiéres
LES, massivement testé dans de nombreuses configurations. Ce modele a été ameliore, par
exemple pour les maillages anisotropes et a servi de base a de nombreux autres modeles comme
par exemple le modele dynamique de Germano [59,71]. Cependant, on peut noter quelques

limitations a I’utilisation du modele de Smagorinsky:

e [l s’avere souvent trop dissipatif pour modeéliser, par exemple la transition vers la turbulence.
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e Par construction, le modele predit de la viscosité turbulente v; dans les zones de fort

gradient. Ainsi, son comportement en proche de la paroi est faux puisqu’il n’y prédit pas la
décroissance de la turbulence.
o Ce modéle est basé sur I’hypothése de turbulence isotrope, ce qui n’est pas toujours adapté

au calcul de configurations réelles.
1.6.5 Le modele WALE

Le modéle WALE (Wall-Adapting Local Eddy-Viscosity) est une adaptation du modéle de
Smagorinsky et permet d’obtenir une décroissance de g; en suivant asymptotiquement une loi
en (y+)3, (y+ est la distance a la paroi normalisée) [58]. Ce modéle permet de corriger un défaut

du modéle de Smagorinsky qui surévalue la viscosité turbulente en proche paroi et ceci a cause

des gradients dus a la couche limite [72].

Cette méthode permet de tenir compte du transfert d’énergie des petites structures de

I’écoulement vers les grandes (Back-Scatter). Mais elle nécessite ’emploi de limiteurs pour
borner les valeurs de s . De plus ce modele est plus complexe a mettre en ceuvre que ceux

présentés ici, surtout sur des maillages non-structurés. Le modele WALE a été développé pour
améliorer [28,73]:

e Ladécroissance de v; ala paroi.

e La transition vers la turbulence.

La viscosité turbulente est définie par:

(S_qs_q)s/z
v, =(C A ——— , (1.35)
t (Si?si?)5/2+(si?si?)5/4
avec:
1 ., . 1.
55 =5 (05 +03) =3 0udy. (1.36)
et:
2 Ou
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D’apres Nicoud et Ducros, la constant C, varie trés peu selon la configuration
(contrairement a C dans le modele de Smagorinsky). La valeur de C,, =0.49 si I’écoulement est
bi- dimensionnel [60, 71].

Conclusion

Dans ce chapitre, on a fait une étude phénoménologique de I’interaction entre la turbulence
et la flamme non-prémeélangée. La simulation numérique des écoulements turbulents continue
toujours a rencontrer des problémes significatifs. Malgré les performances des supercalculateurs
modernes, la résolution directe des équations instationnaires de Navier-Stokes s’écrivent sous
une forme compliquée avec des termes additionnels, dans ce cas la solution du systéme des
équations est quasiment impossible, car le nombre des variables est supérieur aux nombres des
équations, ce qui S’appelé le probléme de « fermeture ». Pour résolu ce probleme il existe
plusieurs modeéles de simulation, ou il faudrait utiliser I’un des modéles de la turbulence (RANS,
DNS, LES,...) [73-75]. Trois critéres influencent de maniére importante le choix d'un modéle de

turbulence :

Le modéle RANS est le moins exploité, on risque d'étre contraint de les utiliser dans le cas de
géométries complexes, 3D notamment, afin d'obtenir des résultats dans un temps acceptable. Ce
modele nécessite, par essence, plus de puissance de calcul : il faut résoudre plus d'équations;
mais en plus ils nécessitent plus d'itérations pour converger. Ainsi, Les modéles de type DNS
sont mal adaptés aux écoulements a bas Reynolds que I'on trouve prés des parois (écoulement de
couche limite) [76,77]. 1l reste cependant trés avantageux pour les écoulements cisaillés simples.
Dans le cas d'études instationnaires, seules les méthodes LES apportent des résultats
satisfaisants. Les modéles du premier et du second ordre, par l'introduction d'une viscosité

turbulente importante, donnent des évolutions de structures trop dissipatives.

Les méthodes LES sont les plus utiliser et nécessitent I'emploi de ressources informatiques
importantes [28,70,76,77]. La qualité souhaitee dépend du contexte industriel de I'¢tude. Son
influence doit étre prise en compte: le modéle LES offre plus de considération des tailles des
échelles, ainsi que 1’indépendance des constantes semi-empiriques [62,78]. Néanmoins, LES
propose I’approche WALE de la viscosité turbulente, qui caractérisé par ¢a capacité de calcule

soit proche ou proche des parois.

24



Chapitre 1 Simulation aux Grandes Echelles « LES » pour la Combustion

Cette synthése bibliographique sur les différentes approches de modélisation a montré le
progres réalisé dans les écoulements turbulents. En choisissant le modéle LES-WALE comme un

modeéle de la turbulence pour ces motifs:

e Le modele LES simule le phénomene de turbulence qui apparait lors de la combustion .

e LES est le plus approprié pour les géométries complexes et les écoulements turbulents 3D.

e Il est mieux adapté aux Flammes non prémélangée 3D.

e Par rapport aux autres modeles lorsqu’il considére différentes longueurs des échelles, Il a
mieux précision.

e Nombre réduit des équations du mouvement.

e L’indépendance aux constantes semi- empirigques.

e Soit loin ou proches des parois solide, LES a une grande capacité de calculer les paramétres
dynamiques.

e La performance de ce modéle est tres bonne dans les écoulements réactifs et les écoulements
exothermiques.

e Sa capacité de couplage avec les modéles de combustion.
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Chapitre 2

Présentation du Modele de la Combustion

« PDF »

La complexité des phénomenes physiques intervenant et interagissant dans un écoulement
réactif turbulent, nous empéche de résoudre directement les équations locales représentant
I’évolution des grandeurs mécaniques et thermodynamiques caractéristiques de ces écoulements.
Dans un premier temps, ces équations sont simplifiées en faisant jouer un certain nombre
d’hypothéses portant sur la représentation des mécanismes chimiques et sur les propriétés de
I’écoulement [79,80]:

e La cinétique chimique peut étre représentée par une réaction globale. Cette hypothése est trés
éloignée de la réalité mais nous permet de ne prendre en compte qu’un nombre limité
d’especes chimiques.

e Le nombre de Mach des écoulements que nous étudierons est faible (Ma < 0.3).

e Les especes et la chaleur diffusent de la méme maniére au niveau moléculaire.

e Les parois des systemes sont considerées impermeables aux especes.

L’ensemble de ces hypotheses permet de n’utiliser que deux variables pour connaitre la
température et les concentrations de toutes les espéces du mélange. La résolution des équations
de la mécanique des fluides (quantité de mouvement et conservation de la masse), de la fraction
de mélange et de la fraction massique de combustible suffit a caractériser les écoulements
considérés, qu’il s’agisse de la combustion non-prémelangée ou de la combustion prémélangée
[79-85].

Dans un deuxieme temps, le phénoméne turbulent nous conduit a utiliser une approche
statistique pour prédire 1’évolution moyenne de 1’écoulement réactif. Les équations pour les
quantités moyennes qui résultent de cette approche font apparaitre des termes additifs qu’il faut

modeliser [26,28,60]. Nous utiliserons dans cette étude le modéle LES « Large Eddy Simulation
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». Ce modele a ét¢ développé en premier lieu pour les écoulements d’un fluide inerte. Dans notre
cas, ce modele doit étre adapté pour prendre en compte a la fois la réaction chimique et les effets
de variation de la masse volumique. Le développement de méthodes pour fermer les différents
termes des équations est I’objectif principal de ce travail; il est détaillé dans ce chapitre. Pour ce
faire nous chercherons a prendre en compte les deux aspects fondamentaux de la combustion
turbulente [86-88]:

e [’effet de la turbulence sur la flamme.

e [’effet de la flamme sur la turbulence.

Les différentes structures particulieres de flamme turbulente : non-prémélangé et
prémélangée partiel ont conduit a 1’¢élaboration de modele PDF « Probability Density Function»

de fermeture que nous allons présenter dans ce qui suit.
2.1 Les modeles de simulation de la combustion non prémélangé

Comme pour les flammes non prémélangées turbulentes, et comme pour tout écoulement
turbulent, il faut encore insister sur le fait qu’un calcul prédictif ne peut concerner que des

quantités moyennes au sens statistique [31].
2.1.1 Le modéle des « flammlettes »

Lorsque la structure de la flamme turbulente est celle d’une flamme a « flammelettes », la
modeélisation doit tenir compte. La présence des flammlettes se traduit par I’existence, a chaque
instant et en chaque point, de relation entre les différentes espéces et la fraction de mélange,
assurées par le maintien de la structure a petite échelle méme pendant que les flammelettes se
déplacent dans les mouvements turbulent & grand échelle. Appelons ces relationsY /(Z) ; elles ne
sont pas celles imposées par I’équilibre chimique, mais elles peuvent étre utilisées de fagon un

peu semblable.

Nous avons dit que les flammelettes pouvaient étre courbée, étirées ou comprimées par la
turbulence. Parmi toutes ces possibilités, certaines des flammelettes sont des flammelettes étirées
a D’état stationnaire dans 1’écoulement a contre-courant. Si I’écoulement est en moyenne plus

étiré que comprimé, on peut s’attendre a ce qu’elles soient en majorité dans la flamme. Ces
raisonnements ont conduit a utiliser les relations\fif(Z) comme celles obtenues dans les calculs de

flammes étirées contre- courant; elles dépendent alors du taux d’étirement, soit a (est une
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constante positive proportionnelle a V, / L, si V, est la vitesse de sortie commune des jets et L

I’écart entre ceux-cCi), le calcule des grandeurs moyennes est alors juste une genéralisation [3]:

Y = I:daj‘z*Yif (z,a)P(Z,a)dz, (2.1

T =j;°dajzjf(z,a)f>(z,a)dz. (2.2)

Cette approche possede encore deux variantes, on peut penser que le domaine de validité
de I’approche est alors plus large, puisque c’est seulement la zone réactive des flammlettes qui
doit voir sa structure, assimilée a celle d’une flammelette a contre-courant, conservée dans la

turbulence.
2.1.2 Le modeéle Lagrangien MIL

La prise en compte explicite des aspects Lagrangiens du transport turbulent permet de
batir des modeles approchés assez facilement interprétables. En effet, il est intéressant de

constater que si les équations de bilan instantanées des Y, sont remplacées par le modéle suivant

[3]:

dy, o 0 Y -Y.
=L Y 4 —(pvY.)=p——P 1 pw. 2.3
el aX(/c'o,.) p pW, (2.3)

(24 ex

Ou le terme de diffusion moléculaire a été remplacé par un simple terme linéaire d’échange

avec la valeur moyenne, on peut démontrer que Y, satisfaite a 1’équation donnée par la

modélisation de Dopazo et O’Brien, en prenant z,, proportionnel az,. On le trouve en appliquant

certaine méthode [3], et on obtient directement le terme de mélange a petit échelle, bien que le
terme de diffusion turbulente ne le soit pas. L’équation (2.3) représente donc un modele
Lagrangien de micromélange; elle peut étre appliquée pour n’importe quelle espéce, ou méme
pour I’enthalpie et la fraction de mélange Z [3,29]. Ce modeéle a été utilisé dans le domaine du

génie chimique.
2.1.3 Le modéle a La fonction de densité de probabilité PDF

Le calcul numérique des écoulements réactifs turbulents d’intérét technique est
généralement basé sur les méthodes stochastiques de la turbulence. La fonction de densité de
probabilité (PDF) est souvent utilisée pour considérer la probabilité de distribution de la quantité
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stochastique. En écoulement turbulents, la fonction de densité de probabilité P est fonction de la
position dans I’espace x et du temps t. Dans ce chapitre, nous allons présenter le modéle PDF

dans ce qui suit.
2.1.3.1 La Fraction de mélange

C’est un paramétre scalaire chimiquement inerte définit par Z. La fraction de mélange
conservé adimensionnel caractérisant un mélange binaire. Elle n’est pas affectée par les réactions
chimiques car elle concerne les éléments et pas les molécules chimiques. La fraction de mélange
permet la mesure du degré du mélange du combustible et du comburant. C’est une variable
générique de mélange qui représente le montant par rapport a ce que chaque flux de rentrées
contribue au mélange local. Lorsque les entrées sont les flux de combustible et le comburant, la
fraction de mélange peut étre considérée comme établissant le rapport air et combustible ou
steechiométrie du mélange local. Dans la combustion d’hydrocarbure, une des méthodes
expérimentales utilisée pour calculer la fraction de mélange est basée sur le calcul des fractions
atomiques du carbone et ’hydrogene, quelle que soit la méthode dans la quelle ils se trouvent

(Bilger et al 1990). La fraction de mélange peut s’écrit [79,89]:

S (=Y ) (M) + (Y =Yoo ) (M)

: (24)
Ve =Yuo) (M) + (Ve g =Ye o) [ (4 M)

avec u, le nombre d’éléments atomiques « f » contenus dans les réactifs a la steechiométrique.

Par exemple, dans la combustion méthane/air.
CH, +2(0, +3,75N,) »CO, +2H,0+7,5N,, (2.5)

He =1y =4, uy =4.

Y o =0 est la fraction massique totale des atomes d’hydrogene dans le comburant,
Y, r =0.251, dans le combustible. L’indice C correspond au carbone (Y., =0,Y; ¢ =0.749).

M. est la masse molaire de I’¢lément atomique « f ». Y,, et Y. sont les fractions massiques

atomiques qui dépendent du mélange. Elles sont calculées par la relation [79,89]:

N f
M
Y, =Y “HM HY,, (2.6)
f=1 f
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avec 4, le nombre d’atomes d’hydrogéne dans I’espéce f. Par exemple u = 4.

Cette définition permet de conserver la valeur de la fraction de mélange a la steechiométrie
pour de nombreux réactifs, méme quand la diffusion différentielle des espéces est significative.
Aussi, elle peut étre étendue en ajoutant les fractions atomiques de 1’oxygene et de 1’azote
lorsque de nombreuses espéces chimiques interviennent dans le mélange réactifs (CO, OH,...)
[79,90].

Dans les cas pratiques, les chambres de combustion sont trés complexes. Cependant, le
procédé physique peut étre simplifié au mélange du combustible et du comburant, le cas de

I’injection séparée est le plus simple a considérer la figure (2.1).

z:/

(1) Oy

Z=Z,

2)Fuel Z=1

(1)?@\

Figure 2.1 Exemple de l'injection non-prémélangée [58].

La fraction de mélange est également un scalaire conservé qui est représentatif des autres
scalaires conservés comme la température et la fraction massique des espéces de mélange réactif.
Les équations de ces derniers peuvent étre formellement dérivées en prenant des combinaisons
linéaires des équations de transport des espéces de telle sorte que le terme source de réaction
s’annule. L'équation résultant décrira une grandeur physique qui est conservé au cours de la
réaction chimique, comme l'enthalpie totale ou la fraction de masse d'un élément chimique
particulier. Tout scalaire conservé satisfait I'équation d'advection- diffusion, écrite ici pour la
fraction de mélange [28, 91,92]:

0 0 d 5 :
—pZ+—(puZ) = —(pa, —2), i=1,2, 3, 2.7
P (pu;Z) ox (pa, —~2) (2.7)

i
Parce que la conservation de transport scalaire est linéaire, un petit nombre de scalaires
conservés formant une base compléte est suffisante pour construire tous les autres scalaires
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conservés par superposition. Un systeme d'écoulement contenant « N » espéces nécessiterait en
général « N » fractions de masses variables, cependant, une seule fraction de mélange suffit pour
constituer une base complete sur le méme mélange. Par convention, la fraction de mélange
permet la mesure du degré du mélange du combustible et du comburant.
La fraction de mélange Z ainsi définie est également un scalaire passif, pour lequel [28, 92,93]:

* Z =1 dans I’écoulement de combustible pur;

» Z =0 dans I’écoulement d’oxydant pur;

* La flamme se localise sur I’iso-surface Z = Zg (en chimie infiniment rapide) pour laquelle

Y- =Y, =0 lorsque les réactifs sont mélanges en proportions steechiométriques;

*En I’absence de réaction chimique, Z caractérise le mélange du combustible et de I’oxydant.
2.1.3.2 La variable d’avancement

L’avancement de la réaction ou de la flamme est le résultat d’'un grand nombre de réactions
chimiques ¢lémentaires. Pour 1’hydrocarbure le plus simple, une dizaine d’especes
intermédiaires et une centaine de réactions chimiques sont nécessaires. Cependant, il faut noter
que peu de réactions ont de I’influence sur le processus général. Par conséquent, I’avancement
chimique peut étre représenté par peu de variables et dans le cas le plus simple par une variable
d’avancement de la réaction C. Cette variable doit étre normalisée, elle varie entre zéro (0) (pour

le mélange frais) et un (1) (pour le gaz brdlé) figure (2.2) [28].

Air c=1
FUEI C=0 Burn Zone

| —]
Air c=0

Figure 2.2 Définition de la variable d’avancement.

Couramment utilisée dans les flammes prémélangées cette variable peut aussi remplacer le

taux de dissipation scalaire de la fraction de melange ¢, , soit ¢ un parameétre physique de

I’écoulement [28,93]:
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@ (Z,&,)=p(Z,c). (2.8)

Dans ce cas, la borne inférieure est limitée par 1’avancement de la réaction a I’extinction de
la flamme de diffusion. Cette transformation arbitraire permet d’utiliser les mémes parametres de
controle dans un régime de 1’écoulement de combustion prémélangé et combustion non-
prémélange, et ainsi faciliter les comparaisons. Il existe plusieurs définitions possibles pour
décrire I’avancement global de la réaction. Elles peuvent étre définies en fonction des réactifs et
des produits de combustion, ou encore de la température. Le choix de la définition de C reste
important. Une évolution homogene dans toute la flamme est nécessaire, ce qui écarte les
espéces chimiques ayant des cinétiques chimiques trop rapides ou trop lentes. On voit alors
apparaitre un probléme lié au nombre de variables d’avancement: peut-on connaitre, pour un
mélange donné, le vecteur de concentration des espéces chimiques et la température avec une
seule variable d’avancement. Si cela est possible, le surcolt du temps de calcul en chimie
complexe devient alors anodin, puisque les 50 (ou plus) équations de transport des espéces

chimiques se résument a seulement 2 équations (Z, C) [89,94].

Les fractions massiques des produits de combustion, ou la température, ont un maximum de
la variation a la steechiométrique; elles sont donc des variables privilégiées pour définir

I’avancement de la réaction [28].

c=t1—To , (2.9)
Teq -T,
Y, Y,
C=_- ouencore c=_=". (2.10)
co, YHZO

I est possible de faire des combinaisons entre les espéces chimiques:

_ Yco2 +Yoo
T veg eq
Yco2 +Yco

: (2.12)

et:

Yc:o2 +Yeo +YH20
C= - o wq (2.12)
Yco2 +Yeo +YH20

L’équation de transport donnant la variable d’avancement C peut étre sous la forme [27,94]:
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ot 5)

gp<>+i(pui¢) =i(paci6)+pwc- (2.13)
OX; OX; X

2.2 Généralité du modele PDF

Les concepts de simulation peuvent étre prévus pour fonctionner pour la fermeture des
équations du bilan du systéme, ou on utilise des approches de la fonction de densité de
probabilité (PDF). Par exemple, la fonction d’état pour la masse volumique Eq (1.26) peut en

général étre une fonction non-linéaire arbitraire des variables scalaires P(¢;,4,,...). Si I’on couple

le PDF au modéle de sous-maille on obtient, p connu par la densité filtrée qui peut étre évaluée et

employée [92,95-98]:

;: f ((01’(02’---):_[ f ((01’¢2"")P(¢l’¢2"")d¢ld¢2"" (2.14)

Quand le filtrage de Favre est employé pour les variables scalaires, il est plus approprié
d’évaluer les quantités filtrées en utilisant le couplage PDF / Favre pour le sous-maille Eq (2.15)

sous la forme suivante [95-98]:

9:J-y(%!(”z!"-)IS(¢1’§02!---)d(91d(92-"! (2.15)

ou la fonction de densité probabilité filtré par Favre s’écrit [27, 28,94]:

P(P. @) Plon0s0-)

P(p,@,,...)= = : (2.16)
o
La densite filtrée peut étre obtenue en utilisant P:
P(¢0,0:.-) )
= IMd¢ld¢2... _ (2.17)
p(e@.--.)

L’un des objectifs des modeles de combustion turbulente est de déterminer le taux de
production moyen engendré par les réactions chimiques. Du fait de la forte non linéarité des taux
de production (ou de destruction) des différentes espéces, I’estimation du taux de production
chimique moyen n’est pas directe et doit étre basée sur une approche phénoménologique.
L’analyse décrite au cours du chapitre précédent conduit a une classification des régimes de
combustion et permet de développer des modeles adaptés a chaque régime de combustion. Ces
différents modéles ont chacun une approche physique du probléme de combustion turbulente qui

leur est propre. Nous utiliserons une variable d’avancement de la réaction C définie de telle sorte
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qu’elle soit nulle (C= 0) dans les gaz frais et égale a I’unité (C=1) dans les gaz completement
brhlés. La fraction de mélange Z introduite ici est nulle (Z=0) dans I’oxydant pur et égale a
I’unité (Z=1) dans le combustible pur [28, 92,93].

Le taux de réaction chimique moyen peut également étre estimé en cherchant a quantifier
précisement le mélange que la turbulence engendre entre les gaz frais et les gaz brdlés ou entre le
combustible et I’oxydant. Les termes qui représentent ce mélange sont les termes de dissipation

scalaire ¢, et ¢, qui apparaissent dans les équations pour les variances € Zetz". Dans le cas

des flammes non prémélangées, comme le combustible et 1’oxydant doivent se mélanger pour
réagir, le taux de dissipation ¢, joue également un réle essentiel. La réaction chimique n’agit
pas directement sur ce taux de dissipation scalaire ¢, mais indirectement par le biais des
variations de masse volumique. Les taux de dissipation scalaire ¢ et &, sont des parametres clés
pour la modélisation de la combustion turbulente. Quelle que soit I’approche physique utilisée
les taux de dissipation scalaire interviennent directement ou indirectement dans les modeéles.

Certaines méthodes proposent d’ailleurs de résoudre directement des équations de transport pour

ces quantités [28,99].

Les propriétés statistiques des champs scalaires, en un point de 1’écoulement (moyennes,
variances ...), peuvent étre déduites de la fonction densité de probabilité (PDF). Contrairement a
I’analyse géométrique qui considére souvent la flamme comme une interface, 1’utilisation d’une
méthode de PDF permet d’obtenir les propriétés statistiques d’états intermédiaires c’est-a-dire
dans le front de flamme. P(c)dc est la probabilité que la variable C est une valeur comprise entre
C et C+dc au point x et au temps t. Les quantités statistiques peuvent alors étre exprimées a
1’aide de la PDF, par exemple [70,100,101]:

c= IlcP(C' x,t)dc et c’? :jl(c—(_:)2 P(c; x,t)dc (2.18)
0 ) H 0 ) H . .
La PDF doit étre normalisée, ce qui permet d’écrire la relation suivante:

jOlP(c; x,t)dc =1. (2.19)

Lorsque plusieurs variables sont nécessaires pour décrire la structure de la flamme, une PDF
doit étre utilisée. Si les variables sont la fraction de mélange et I’avancement de la réaction, la

PDF s’écrit P(c,Z;X,t). Une quantité statistique dont la valeur locale et instantanée est fonction

de ces deux variables, comme par exemple le taux de réaction chimique moyen s’écrit alors:
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N

O L

2

o, = | [w,P(c,Z;x,t)dzdc. (2.20)

N
i\

On peut noter que Klimenko et Bilger ont proposé¢ d’utiliser des fermetures pour ces
moyennes, cette demarche semble a priori bien adapté pour les flammes non-prémélangées
puisque la réaction chimique se produit préférentiellement au voisinage des conditions
steechiométrique. Les modéles de la turbulence basés sur 1’approche statistique de PDF sont de

deux types différents [28]:

e Les modéles a PDF présumee.

e Les modéles a PDF transportée.
2.3 Types de I’approche PDF

2.3.1 Les modeles a PDF présumeée

Le béta PDF a éteé évalué en tant que modele pour des fluctuations de fraction de mélange de
sous-maille pour LES. Le Cook et le Riley (1994) ont examiné le béta PDF dans la simulation de
la turbulence homogéne en considérant que la chimie est de type infiniment rapide. Jiménez
(1997) a démontré¢ la fiabilit¢ de béta PDF pour le cas d'une couche incompressible d’un mélange
turbulente. De méme, Wall et Moin (2000) ont testé le béta PDF en présence du dégagement de
la chaleur. L’équation d'état et d'autres fonctions non linéaires peuvent étres déterminées souvent
avant de lancer le calcul, dans ce cas les intégrales de PDF peuvent étre calculées et stockées
dans des tables de consultation avant que la simulation commence [27,28].

Le premier type de modele consiste a présumer la forme de la PDF. Par exemple, si on

présume que la PDF de la fraction de mélange a la forme d’une fonction béta (fonction définie

par trois paramétres), la connaissance de la moyenne Z, la variance Z “et la condition de

normalisation de la PDF vont permettre de déterminer completement la forme de la PDF.

P(Z;x, t) en chaque point de calcul. La résolution des équations pour la valeur moyenne Z et

la variance Z “suffisent, via la PDF, & déterminer n’importe quelle quantité statistique dont la

valeur locale et instantanée n’est fonction que de Z.

Dans le modéle de PDF présumé, la fonction de densité de probabilité est modelée

directement en utilisant les formes analytiques simples, telles que la béta distribution. Cependant,
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la béta distribution peut étre prévue pour étre valide seulement pour des grandeurs scalaires

conserveées.

La fonction de densité de probabilité du modele PDF présumé pour la béta distribution sur

I'intervalle, 0 < x <1, est donneée par [27,28]:

b1 L'(@a+b)

P(x;a,b) = x"*(1-x) r(@r(b)’

(2.2
ou les paramétres a et b sont liés a la moyenne de distribution et la variance de ( ., o2) on les
écrit:

_Hu-pt =) W) u-pt-0")

2
O'2 (o}

a

(2.22)

Une fois appliqué & la fraction de mélange, onax > Z, u—>Z et 6> > 2"
ou:

Z : fraction de mélange.

Z - fraction de mélange moyenne.

Z"?: fraction de mélange moyenne variance.

2.3.2 Les modeles a PDF transportée

Avec I’approche de PDF transportée, la forme de la PDF n’est pas supposée a priori. Ainsi
cette méthode est trés précise et reste valable dans tous les régimes de combustion. En
particulier, tous les termes définis en un point, comme le taux de réaction chimique moyen,
peuvent étre calculés. Lorsque la masse volumique varie, il est plus pratique d’utiliser une PDF
définie au sens de Favre, c’est-a-dire, pondérée par la masse volumique, soit P(c;xt)telle que

[27,28]:
p(e;x, )= 2PEX Y, (2.23)
P

Le premier probleme rencontré lorsque le temps chimique est considéré infiniment petit, est
lié a la définition de ce temps caractéristique. En effet, le schéma cinétique réactionnel ne

conduit pas a un seul mais a plusieurs temps caractéristiques chimiques qu’il faudrait tous
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comparer aux temps caractéristiques de la turbulence. Dans notre cas, comme nous considérons
que les nombres de Lewis sont tous égaux a un (Le=1), que le milieu est imperméable et que la
combustion peut étre représentée par une réaction globale alors un seul temps chimique est

considéré, donc une seule variable est nécessaire pour caractériser la combustion.

Si ces approximations sont réalistes, alors la PDF du variable d’avancement de la réaction C
suffit a calculer le taux de réaction chimique moyen. Les travaux menés par O’brien et Dopazo,

puis par Pope aux Etats-Unis et par Frost en ex-URSS ont conduit, les premiers, a 1’écriture

d’une équation de bilan qui permet le calcul direct de la PDF 5(C) [27,101]:

0 —s O BEN=— (o P
A PO G WPE) =2~ (AT PE)

turbulent - convection

0 0—_0Y, oY ~
_E E__ D_f_f PC
ra acac(p oX, axi] ©)

Moléculair—Mix

_Z%Swf B(e). (2.24)

Réaction—chimique

Le membre droit de 1’équation se décompose selon :

* (I) : Convection dans I’espace physique.

* (Il) : Terme de diffusion moléculaire qui peut étre mis sous la forme.
« (IIT) : Terme de réaction chimique, fermé en un point.

Il s’agit de la généralisation du calcul de la PDF au cas ou cette dernicre est
multidimensionnelle, avec des especes réactives. L’équation de PDF d’une espece réactive,
définie par sa fraction massique est repérée par la variable d’avancement C. Il est tout a fait
possible de généraliser une telle équation pour la PDF multidimensionnelle avec des variables
associees a plusieurs espéces réactives et a la température. 1l suffit de considérer que C est un
vecteur de variables Eq (2.9-2.12).

La modélisation des termes de mélange et de diffusion turbulente ne nécessite pas
d’approche différente par rapport au cas d’une seule variable. Certaines des variables peuvent
n’étre pas réactives, et dans ce cas elles n’ont pas de terme de réaction, le seul probléme posé par
cette approche est di au nombre de variables de P; déja dans la flamme stationnaire en moyenne,
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tridimensionnelle avec une variable de combustion, il y en a quatre. Si la schématisation adoptée
pour la chimie utilise une cinétique a quatre réactions, ce qui est peu, on aura alors neuf

variables.

Ces approches, pour les flammes de diffusion, se base sur une description statistique de
I’écoulement. Ces modeles sont trés complexes a mettre en ceuvre et sont rarement utilisés dans
des codes LES. Il y a beaucoup des problemes d'intérét pratique ou une chambre de combustion
est alimentee avec un combustible liquide dans un milieu turbulent (voir [83,98]), par exemple,

dans un moteur diesel de voiture ou un moteur d'injection direct du carburant.

2.4 Application de LES

Jusqu’a maintenant, on a considéré D’interaction de la combustion avec la variable
d’avancement et la fraction de mélange. Il s'agit de séparer les hypothéses utilisées dans le
modele de chimie de celles utilisées dans le modele de turbulence. Lorsqu'on est écrit en termes
quantités filtrées les équations (2.7) et (2.13) deviennent [27, 28,86,101].

opZ = — -
=+ V(pi2) =v[p(az +at)VZJ 2
opt ' '

3 +V(plc) =V [,0(0{c + a[)VC} + P,
ou a, est la diffusivité turbulente. Pour tenir compte des fluctuations sous-maille dans la fraction

de mélange et la variable d’avancement, les variables de contrdle de la combustion sont filtrées

et on obtient en intégrant Eq (2.15) et Eq (2.20) pour PDF de Z et C [27,101]:

Ji = [ vi(c,Z)P(c,Z, x,t)dzdc. (2.26)

et @, = [ @,(c,2)P(c,Z, x,t)dzZdc. (2.27)

L’implémentation des parametres de controle dans des études similaires de la combustion a
mis en ceuvre I’emploie des relations d’état chimique déterminé par I’application du PDF assumé
afin de représenter les fluctuations sous-maille. La grande différence, bien sdr, est de calculer les
parametres physiques (fraction massique, température) par la variable d’avancement au lieu

d’utiliser le taux de dissipation. Une fois les parametres sont évalués, le reste des variables
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peuvent étres générés pour le but de fournir les variables chimiques filtrées en fonction des

quantités disponibles en permanence LES (Z 2, Z et€ )[101]:

J,-2.278). T=T@Z.Z°c) et p=p(2,2%¢). (2.28)

Notez que Eq (2.28) comprend des expressions similaires pour i, a, , a et@, qui sont

utilisés dans la solution a grande échelle du bilan des équations dynamique et équations de
transport a parameétres scalaires. Le temps de calcul de I'approche PDF est petit par rapport aux
autres modeéles chimiques, car les fonctions d’Eq (2.28) peuvent étre pré-calculées et exploitées
avant d'exécuter une simulation [102]. La source du codt additionnel est causée par la résolution

de 1'équation de transport pour la variable d’avancement Eq (2.24).

Lorsque le temps chimique n’est plus infiniment petit devant le temps caractéristique de la
turbulence, la PDF de I’avancement de la réaction C ou de la température ne peut plus étre
considérée comme quasi bimodale et sa forme dépend de 1’endroit considéré dans le flamme. La
forme de la PDF doit passer d’un pic dans les gaz frais a un pic dans les gaz brilés de fagon
continue. La variance C ° doit également varier & la traversée de la flamme tout en restant
inférieure a sa valeur maximale 6(1—6), valeur pour laquelle la PDF est bimodale. On peut donc
se donner une forme présumée de la PDF qui dépend d’un nombre fini de parametres. Ces
parametres de la PDF sont calculés a partir des différents moments de la variable C. Si, par

exemple, la forme de la PDF ne dépend que de trois paramétres, alors la valeur moyenne ¢

(premier moment), la variance € > (second moment) et la condition de normalisation de la PDF

suffisent a calculer ces parameétres [28,32,80].

Pour déterminer la forme locale de ces PDF, les équations de transport pour la valeur

moyenne € et la variance C ~ doit étre résolue. Dans ces équations les termes liés & la réaction
chimique ne posent plus de probléme puisque la PDF est connue, en revanche les termes de
diffusion turbulente et les termes de dissipation scalaire sont toujours inconnus et nécessitent un
effort particulier de modélisation. Ces derniers termes, peuvent étre fermés en résolvant des
équations de transport pour les flux turbulents et la dissipation scalaire ou en utilisant des

modeles algébriques pour ces quantités (loi gradient et relaxation linéaire de la variance) [101].
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Conclusion

Les concepts de simulation peuvent étre prévus pour fonctionner pour la fermeture des
équations du bilan du systéme, ou on utilise des approches de la fonction de densité de
probabilité (PDF). Le modéle PDF afin de déterminer la température et les fractions du mélange
des espéces réactives constituant le mélange. Le choix de PDF est basé sur sa capacité de réduire
le temps de calcul grace aux deux parametres génerique (Z, C), qui interviennent dans le bilan du
systéeme. Donc au lieu de résoudre N équation pour N especes, il suffit de trouver les valeurs de
la fraction de mélange et la variable d’avancement, et avec des équations simples on peut obtenir
les valeurs de la fraction massique du mélange réactif. Afin de donner lieu au couplage de ces

modeles on passe par une validation pour la combustion non-prémélangé.

Nous avons choisi de calculer une équation de transport pour la fraction de mélange Z dans
les calculs en chimie complexe pour la combustion non-prémélangée. Ces définitions de la
fraction de mélange permettent de faire des comparaisons entre les calculs en chimie complexe
et I’expérience avec des incertitudes qui restent raisonnables. L’objectif est de capturer le vecteur
de concentration d’espéces chimiques et la température, lorsque la fraction de mélange Z, et
I’avancement de la réaction C, sont fixés. A la lumiere des résultats obtenus, les vecteurs de

vitesse et de la température ont été retenus pour les flammes non-prémélangée .

Traiter la combustion turbulente non-prémélangé, en choisissant le couplage «PDF-LES»

Comme un modele de la turbulence pour ces motifs :

e ['avantage de l'utilisation des PDF est dans 1’évaluation de la moyenne des paramétres
scalaires et sans le besoin de calculer les termes sources de production des especes. En plus,
ce modele offre une réduction des équations du systeme, une fois la fraction de mélange et la
variable d’avancement sont intégrées. Ce qui apparait dans la minimisation du temps de
calcul.

e Traite bien les cas ou il y a plusieurs especes chimiques.

e Est compatible avec I’approche « LES».

e Le choix de (LES-PDF) est basé sur sa capacité de réduire le temps de calcul grace aux deux
parameétres générique (Z, C).
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Validation Numérique du Couplage
LES/PDF

L’étude numérique de la combustion turbulente non prémélangé dans un brdleur
cylindrique, similaire a celle d'une centrale électrique fournie par deux jets coaxiaux (méthane/
air). Les calculs sont effectués par FLUENT-CFD, ou les résultats numériques obtenus sont
validés avec des données de reférence expérimentales [26,27]. La modélisation du phénomeéne
sont effectués en utilisant le modéle LES couplé al’approche de PDF pour surmonter la
fermeture dans les termes turbulents dans les équations du systéme, les modeéles de turbulence
sont utilisés pour simuler la combustion 3D qui se produit dans des systemes réactifs [27,
103,104].

Dans notre étude, nous avons étudié les comportements des paramétres aérothermo-
chimiques pour les validés 1’expérience: la vitesse axiale, La température, la fraction massique
de monoxyde de carbone CO, la fraction de mélange et la variable d’avancement. Les résultats
montrent que les modéles selectionnés donnent un accord satisfaisant avec les données
expérimentales, aussi qu’avec les paramétres physiques et chimiques du systeme réactif dans

toutes les stations considérées.
3.1 Mise en équations

Les équations de la combustion turbulente peut étre s’écrit en coordonneées cartésiennes
comme suit [103-110]:

Continuité

op 0O ,_.
—— +—(p0.)=0. 3.1
() (3.0

Quantité de mouvement
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oph, o0 ,_. . o, — op Oty
p +_6Xi (puiuj) :——aXi [p(l.,lll.,lJ —Uiuj)]—a—xj—Fa—X:. (32)
Energie
d—~ 0 —._ -~ o .~ _~. 0p 0 —
= ph+—(pih)=——[p(uh-Gh)]+=—"—+—ur,. (33
Pl o (p0;h) o [p(uh—-ah)] o iTi (3.3)
Especes

0 —~ 0 — o 0 _,— . -
— pPY; +6_Xi(PUin)=_a_Xi[p(uin —GY)]+or. (3.4)

ot
avec: i=1,2,3 et j=1,2,3
Etat thermodynamique
p=pRT. (3.5)
. Tensions de Reynolds de sous-maille (Tuj—ﬁiﬁj)
. La diffusion desespéces et le flux de chaleur en sous-maille (uin—LTi\?f)

et les flux d’enthalpie (ﬂ -, ﬁ) nécessitant une approche de la fonction de densité de
probabilité (PDF).
. Le taux de production massique de I’espéce chimique f filtrée c: .

3.2 Modélisation dynamique de la turbulence

Simulation des grandes échelles (LES)

Le tenseur des contraintes non resolues z;; comme la vitesse du tenseur des deéformations §ij
pour les modeles sous-maille par I'intermédiaire d'une viscosité turbulente (v,), et une énergie
cinétique sous-maille (k,). Par consequent, nous nous concentrons sur I'hypothése de
Boussinesq dans lequel les petites échelles influencent les grandes échelles via le stress d'échelle

sous-maille [86,103-110]:

- . 1-
Ty =2pv Sy _gpku& (3.6)

ij!
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ol kK, est I'énergie cinétique sous-maille.

Le tenseur des déformations filtrée taux est défini par:

. i aa
S, =3[%+—'J—laua}j. (3.7)
2{ox; ox ) 3

Nous avons choisi le modéle de la viscosité turbulente WALE (Wall-Adaptation locale
Eddy-viscosité) de Nicoud et Ducros [28, 86,105] pour exprimer le terme viscosité turbulente

dans Eq (3.6) est motivée par:

« Récupérer le comportement propre de la viscosité turbulente prés des parois dans le cas
des flux de paroi borné.

o Préserver les propriétés intéressées, telles que la capacité de fournir sans viscosité
turbulente, en cas de fuite de la turbulence (propriété nécessaire a la transition de
laminaire aux états turbulents);

 L'intérét majeur de ce modele repose d'abord dans le fait qu'il ne nécessite aucune
information sur l'orientation et la distance aux parois (en évitant l'utilisation d'un modele
de calcule auxiliaire au voisinage des parois);

« Etre adapté pour des maillages non structurés, ol I'évaluation de la distance a la paroi

est précaire.

Le tenseur de stress résiduel du modeéle de viscosité turbulente WALE-eddy peut étre
trouvé en tant que [103-110]:

(S.qs_q)s/z
= (C_A)? Ty , 3.8
v, =(C,A) (§ij§ij)5/z+(si?sicj1)5/4 (3.8)
et:
1., . 1.
5 =5 (85 +83) 5 a0, (3.9)
ou:
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C, : Constante de WALE (C, =0,49). Les constantes du modeéle utilisé pour tous les calculs

dans ce document ont été mises en place pour les configurations académiques telles que la
combustion turbulente et la turbulence isotrope homogene. Le A est la largeur du filtre spatial, il
est généralement lié a la taille de la grille du domaine résolu. Pour plus de détails peuvent étre
trouvés dans [26-28].

3.3 La configuration de la chambre de combustion

La chambre de combustion est confinée pour deux jets coaxiaux est présenté dans la figure
(3.1). Cette configuration a été choisie pour ¢a géométrie simple, en plus les conditions aux
limites sont simples a modéliser, bien que I'écoulement soit complexe [104, 109, 110]. De ce fait,
nous avons étudié la validation numérique des modeles couplés LES/PDF avec les données
expérimentales pour étudier le comportement de la combustion non prémélangée alimentée par
CH,. Considérant que, I'étude se compose de cing parametres de la combustion qui sont
mentionnés précédemment. La chambre de combustion cylindrique est de rayon R4= 0.06115m
et de longueur L= 1m alimentée par deux jets coaxiaux. Le jet central est d’un rayon interne
R1=0.03157m et de rayon externe R2= 0.03175m, injecte le carburant (CH,) avec une vitesse de
0.9278m/s a température T1= 300K. Le jet annulaire est d’un rayon interne de R3=0.04685m,
qui injecte de l'air préchauffé avec une vitesse de 20.63 m/s a une température T2=750 K. La
chambre de combustion est mise sous pression de 3.8 atm et a parois isotherme de
température Tparoi = 500 K [103, 104, 109,110].

A
; —
i : Alr  w———

' v2m2) T
RVR? g, SRANE N [P
Wt~ R4_ 1 ( \

Aur e )

it | cHa ) |\ i1

) (v1,71) f: 2 s Zone de récirculation
: Alr e \/W\/-_\_’—;
: var2) T ] 3

Figure 3.1 Schéma du brdleur [104,109,110].
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3.4 Validation des modéles numériques

Nous commencons par la validation des modéles couplés décrits précédemment avec les
données expérimentales [27]. La présentation et la comparaison de ces reésultats sont basées sur
la longueur et lavitesse de normalisation, en utilisant respectivement, le rayon d'injecteur
(R=R3) et la vitesse apparente d'entrée de l'air (U=V2).

La figure (3.2) présente une visualisation 3D de la distribution de la température dans la

chambre de combustion cylindrique non prémélangée confiné par deux jets coaxiaux CHa/air.

Figure 3.2 Visualisation 3D de la distribution de température pour la combustion du CH,.

3.4.1 Vitesse axiale

12 12
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Figure 3.3.a Profils de vitesse axiale moyenne.
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Figure 3.3.b Iso-surface de la vitesse axiale.

Les figures (3.3) illustrent la comparaison des profils radiaux de la vitesse axiale
moyenne obtenue par le calcul desmodéles couplés LES WALE/PDF et les données
expérimentales [5]. En fait, les résultats numériques atteignent de maniere significative un bon
accord avec les données expérimentales [27]. De ce fait, les valeurs négatives de la vitesse
axiale dans les stations x/R=0,14, 0,38 et 1,27 présente les régions de recirculation. Ou, on
observe la formation de deux zones de recirculation. La premiére située dans le centre du brdleur
au niveau du jet de carburant générée par I'écoulement retardé du méthane. Et la deuxieme
provoqué par le changement brutal dans la section de brdleur comparativement aux jets
coaxiaux. Cependant, les valeurs élevees de la vitesse sont situés dans la zone de la flamme
qui est présenté par le pic (x/R=1,27 et 4,67). Ainsi, l'incertitude relative moyenne entre le calcul

numeérique et I'expérimentalement est donnée par la valeur de 6% [110].
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Figure 3.3.c Profils de vitesse axiale moyenne.
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Figure 3.3.d Iso-surface de la vitesse axiale.
3.4.2 Temperature

La comparaison des profils radiaux prévus de la température moyenne des
expériences [27] dans différentes stations (x/R=4,52 et 5,20) dans le brlleur est présentée
dans les figures (3.4); a la fois des profils numériques et expérimentaux ont la méme allure [27].
Ou les résultats des valeurs les plus élevées de la température situées au voisinage de la zones de
la flamme, ces commence a démunies lorsqu’on se rapproche aux des parois du brileur (500k).
La zone de la flamme est une zone de réaction chimique du combustible avec I'air, donc cette
source de chaleur est généré par les réactions chimique causé par la rupture des liaisons de

carbone et de I'hydrogeéne, qu’ils réagissent avec 1'oxygeéne pour produire H,O, CO,, CO et OH ..
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La moyenne de I’incertitude relative entre la simulation et I'expérience est donnée par la
valeur de 10% [110].
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Figure 3.4.a Profils de la température moyenne.
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Figure 3.4.b Iso-surface de la température.

3.4.3 Fraction massique de monoxyde de carbone CO

Les figures (3.5) illustrent la comparaison de la distribution radiale de la fraction massique de
monoxyde de carbone prédite et expérimentale [27] pour différentes stations du brileur x / R =
3,84 et 7,41. Les résultats montrent que les valeurs de CO sont élevées dans le milieu de la
chambre de combustion, et commence a diminue jusqu'a atteindre la valeur zéro au voisinage des

parois de la chambre de combustion. Aussi que les valeurs de CO diminue lorsqu'on s’éloigne de
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I'entrée de la chambre de combustion (zone de la flamme). La diminution du CO peut causée par
des réactions secondaires de ce dernier avec O, pour devenir CO,. Les résultats obtenus montrent
que la température se comporte de la méme maniere que la fraction de masse de CO, ce qui
signifie que La région de la flamme est riche du CO qui est une espéce produit par la
combustion. Le désaccord entre le numérique et I'expérience est donnée par la moyenne de 4%.

Les profils de la fraction massique de CO ont la méme allure avec des profils de fraction
de mélange qui explique les valeurs élevées de CO dans la zone de réaction ou la zone de
mélange riche et réactif [104,110].
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Figure 3.5.a Profils de la fraction massique moyenne de monoxyde de carbone.
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Figure 3.5.b Iso-surface de la fraction massique de monoxyde de carbone.
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3.4.4 Fraction de mélange Z

La fraction de mélange est une variable de mélange générique représente la quantité
relative que chaque flux d'entrée contribue au meélange local, et il est utilisé dans la flamme de
diffusion pour décrire le mélange des flux d'entrée du combustible (Z=1)et de
comburant (Z=0). En outre, la fraction de mélange peut étre considérée comme spécifiant le
rapport CHy-air ou steechiométrie du mélange locale [91, 92]. Les comparaisons des profils
radiaux prédites de la fraction de mélange moyenne avec les données d'expérimentales [27] dans
deux stations x/R=3,84 et 7,41 sont présentés dans la figure (3.6). Tant la simulation et les profils
expérimentaux ont presque la méme tendance. Les valeurs élevées de la fraction de mélange sont
situés au centre du braleur (Zmax~0.2). Le moyen d'incertitude relative est donné par la valeur de
3% [104].

x/R=3.84 [ —LES-PDF| x/R=7.41 [—LES-PDF|
[_e EXP , ’ | e EXP
by a4
® a3

Figure 3.6.a Profils de la fraction de mélange moyenne.
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Figure 3.6.b Iso-surface de la fraction de mélange.

3.4.5 Variable d’avancement C

Le présent de calcul est considéré la variable d’avancement pour définir les zones de la
combustion de méthane et de I'air. Les figures (3.7) montrent la comparaison des profils radiaux
de la variable d’avancement moyenne obtenue par la simulation numérique des modéles
couplées LES/PDF et les données expérimentales [27] pour les mémes stations considérées dans
les références (x/R=3,84 et 7,41). lls ont méme tendance avec la fraction de mélange parce que
les zones de combustion sont situées dans des zones de réaction. Les résultats numériques
atteignent de maniére significative a un bon accord avec les données expérimentales. Ou,
I'incertitude relative moyenne entre le calcul et les données de références expérimentales est

donné par la moyenne de 2% [104].
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Figure 3.7 Profils de la variable d’avancement moyenne.
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Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons réalisé une simulation numérique a l'aide de I'outil CFD
commercial Fluent dans la combustion turbulente non prémélangée 3D alimentée par le
méthane/air dans le brdleur cylindrique & une pression de 3,8 bars. Le but de ce travail est la
démonstration de la capacité de couplage des modéles LES-WALE/béta-PDF, en écoulement
réactif 3D. La confirmation est basée sur la comparaison des parametres pour la validation sont:
la vitesse axiale, La température, la fraction massique de monoxyde de carbone CO, la fraction
de mélange et la variable d’avancement aux données de référence [27]. Dans I'ensemble des
résultats de la présente simulation sont en bon accord avec les données expérimentales de
référence.

Les résultats nous a permis de tirer les conclusions suivantes:

. Les résultats des calculs du modéle dynamique LES couplé avec le modeéle scalaire, PDF,
donnent un accord satisfaisant avec les données d'expérimental ;

. L’importance du réle des couches mélangé provoquées par rapport a la vitesse entre le
combustible et I'air pour créer la flamme dans le brileur;

. La région riche située sur les couches de mélange de la flamme est trouvée;

. Le FLUENT est riche par des modéles de la combustion turbulente, ce qui permit de

sélectionné ce code afin de résoudre ce genre des problémes.
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Chapitre 4

Effet de I’Injection d"Hydrogene sur une

Flamme de Méthane

L’utilisation d’hydrogéne comme combustible est intéressante pour plusieurs raisons.
Tout d’abord, le seul produit de combustion de I’hydrogeéne est 1’eau. Son utilisation permet
donc d’¢liminer 1’émission de dioxyde de carbone a 1’endroit ou se attendant le développement
de nouvelles technologies situe I’installation de combustion. De plus, il sera alors possible
d’utiliser des combustibles qui contiennent une grande quantit¢ d’hydrogene dans le but de
produire de I’énergie et de la chaleur tout en produisant peu d’émissions polluantes, en ayant une
grande efficacité thermique et un processus peu colteux [2]. Pour ces raisons, I’hydrogeéne,
vecteur énergétique a le plus fort potentiel a moyen et long terme pour devenir le combustible
propre et durable dans le secteur du transport. Cependant, divers obstacles technico économiques
retardent la généralisation de I’utilisation de I’hydrogene via la Pile a Combustible (PAC) dans le
transport. En plus, il sera tres difficile de remplacer tout le parc automobile mondial en un temps
réduit. C’est pour cela qu’une période de transition est nécessaire pour permettre la levée de ces
obstacles. Cette période sera caractérisée par 1’utilisation d’un nouveau carburant constitué¢ du

mélange de méthane Carburant dopé par de I’hydrogéne [1, 2,111].

Dans le chapitre trois, la validation numerique des grandeurs primaires avec les donnees
expérimentales sont considérés pour différentes stations du brdleur. Dans ce chapitre, les mémes
guantités sont utilisées pour examiner l'effet de I'injection d'hydrogéne dans le jet central de
méthane pour alimenter la combustion a des pourcentages différents mélanges de H, et CH,. Les
résultats montrent que I'ajout de carburant d’hydrogene a un impact sur tous les parameétres

physiques et chimiques du systeme réactif.
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4.1 Formulation mathématique du probleme

La méthode niveau de fermeture de PDF scalaire commune est utilisée pour réduire la
dimension de la commune et PDF pour faciliter la I'intégration dans les multi especes réaction
chimique. En outre, le plus proche en termes de turbulence pour les équations de transport sont
surmonté par les introduisant les modéles couplés LES/PDF, qui sont de rendre la solution plus
facile pour plusieurs échelles de I'écoulement. Depuis les méthodes de modélisation utilisées
dans cette étude sont résumés dans ce chapitre. Les équations de gouvernent filtrée dans LES
pour la combustion turbulente peuvent étre écrites en coordonnées cartésiennes dans le chapitre 3
que [104,109-110,112-116].

Fonction de densité de probabilité (PDF)

Une description pratique de la circulation peut étre donnée par les méthodes de PDF un-
point un-temps. En tenant compte de la vecteur d'état ¢(x,t), comme un vecteur constitué de
variables aléatoires sélectionnés, I'espace de I'échantillon w(x,t) désignant le vecteur
correspondant de variables indépendantes dans I'espace de I'échantillon comprenant tous les états
possibles de ¢, et P(y;x,t)comme une densité pondérée PDF conjointe de ¢, le filtrage de

Favre ou le moyen de Favre d'une quantité statistique ou la fonction de densité de probabilité
conjointe de Favre des fluctuations de maille scalaire qui peuvent étre évaluées en utilisant
[117,118],

J(@) =] Y@)Pyixtdy. (4.)

La fonction de distribution statistique de la fraction de mélange est plus performante que
les modéles a I'échelle sous-maille couramment utilisés pour effectuer la variance de la fraction
de mélange. Par conséquent, la fraction de mélange est considérée comme la variable scalaire,
I'équation (4.1) devient [107,112,117,118]:

j=[ y@)Pyz. (42)

Avec un taux de réaction globale simple, la combustion non-prémélangée peut étre présentée par

le fraction massique des réactifs Y, (X, t), qui est décrit [104,109,110,112-116]:
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0—y 0 ,— ¢ 0 /v v =
apr "'a_Xi(PUin):_&[P(Uin —GY()]+or, (4.3)

oll p,Ui @i, tsont la densité, le vecteur de la vitesse, la vitesse de réaction de carburant, et le
temps respectivement. Pour une combustion non prémélangée, la variable scalaire

supplémentaire de la fraction de mélange Z(X, t) est nécessaire. L'équation de la fraction de

mélange de transport est comme suit [116-118]:

0—s 0 — 5 0~ 0
o7+ (puZ) =L (DL 7). 44
" (puZ) x (p x ) (4.4)

Les deux équations ci-dessus peuvent étre combinées a appliquer dans quel que soit : les
flammes prémélangée, partiellement prémélangée ou non prémélangée [104,109,110,112-
116]. Dans le cas du taux de réaction globale simple, la variable d’avancement C (X ,t) est
souvent utilisé & la place de Y, (X,t) pour des raisons pratiques. Dans la flamme prémélangée
pauvre, la variable d’avancement change de zéro a un, et la fraction de mélange aussi. la fraction
massique des réactifs pauvre peut étre définie par, Y, (X,t) =v,[C (X 1), Z (X,1)]. Mais pour la
combustion prémélangée du carburant et de 1’air dans la méme direction, I'équation suivante peut

étre appliquée pour exprimer la fraction massique des réactifs pauvre [116-118],

Y (% t) =Y, . Z(x, t). [1-c (x, 1)], (4.5)
ou:

+C = 0 dans les réactifs imbrdlés et ¢ = 1 le produit bralé;

«Z =0 dans le comburant et Z = 1 dans le carburant:

*Y, est la fraction massique de carburant dans I’entrée principal de flux de mélange carburant/air.

Lorsque I'équation (4.3) est utilisée pour remplacer la fraction massique Y, (X, t) dans

(4.5), le terme supplémentaire lié a Z (X ,t) apparaitre sur la partie droite de I'équation de variable

d’avancement. Pour une combustion homogene Z (X,t) I'équation (4.5) se réduit a une équation

de variable d’avancement traditionnelle pour la combustion non prémélangée [116-118],
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opC 0 ,_._ . 0 0 ,_« 0 o ——
—+—(pUC)=——7,+—.(pD—C) + : 4.6
+ o (pUiC) ot o (p P )+ po, (4.6)

Dans ce travail, la méthode de la fonction de densité de probabilité (PDF) est utilisée
comme une échelle sous-maille (subgrid scale SGS) fermeture dans LES d'une combustion non
prémélangée turbulente de méthane-hydrogéne/air. La fonction de densité de probabilité
conjointe des scalaires SGS est déterminée par la solution de son équation de transport

modélisée.
4.2 Maillage

Les simulations numériques sont réalisées a 1’aide du code de calcul CFD "FLUENT"
comme solveur et "Gambit" pour le maillage. La méthode des volumes finis a été utilisée pour

résoudre les équations de Navier-Stokes régissant 1’écoulement

La forme de la chambre de combustion est cylindrique. La figure (4.1) montre des coupes du
maillage utilisé pour la simulation numérique prés du plan d’injection. Le maillage utilisé pour la
géométrie est un maillage hybride: La distribution des points et des mailles est symétriquement
présentée sur le volume de contrdle, la partie centrale du brdleur est maillée par des prismes et le

reste est maillé par des parallélépipedes rectangles.

Le maillage de la chambre de combustion est irrégulier car la flamme peut, au cours du
calcul, se trouver en n’importe quelle zone du brileur ainsi que les phénomeénes de frottement
des gaz briil¢ avec les parois de la chambre de combustion, en plus, il y’a ’effet thermique de
ces parois isothermes. Ce maillage non structuré améliore la qualité des résultats car il minimise
la dissipation du schéma numérique. La zone des injecteurs et les zones proches des parois sont
maillées plus finement pour prendre en compte les gradients présents a cet endroit [3]:

e Gradients de fractions massiques (couches de mélange de carburant et de comburant).
e Gradients de température (couche thermique d0 aux parois isothermes).

e Gradients de vitesse (cisaillement d{i aux jets des injecteurs dans la chambre de combustion).

Le maillage des autres zones du brileur est non raffiné, c’est a dire que nous avons augmenté

relativement la taille des cellules.
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Le volume de contrdle étudié contient environ 2.000.000 mailles, raffinées a certaines zones
comme c’est déja mentionné au dessus, oUl le volume des mailles varie de 3.31e-10 m* & 2.63e-7
m? [26,28].

Figure 4.1 Maillage de la chambre de combustion.

4.3 Effet de I'injection d"Hydrogéne sur une flamme de Méthane

Le modéle LES utilise des méthodes statistiques pour les composantes de la vitesse (V)
de I’écoulement turbulent. L'approche PDF est appliquée pour résoudre le probleme de fermeture
dans les termes (T, Y co, Z et C) des équations thermochimiques de la combustion turbulente
décrites précédemment, qui sont validés avec les données expérimentales de référence [27]
basées sur la variable vectorielle et les variables scalaires. Par conséquent, ces variables sont
controlées pour diverses compositions de combustible d’entrée (méthane et/ou I'hydrogéne et

1’air).

Figure 4.2 Visualisation 3D de la distribution de température pour la combustion du H,.

La figure (4.2) présente une visualisation 3D de la distribution de la température dans la
chambre de combustion cylindrique non prémélangée confiné par deux jets coaxiaux Ho/air.
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4.3.1 Vitesse axiale

L'effet de I’injection d'hydrogéene sur la vitesse axiale dans les deux stations (x/R=1,27 et
4,67) est illustré dans les figures (4.3). Ces profils sont caractérisés par le pic dans les deux
stations, ou il disparait dans la derniere. L'addition de I'nydrogene sur le mélange réactionnel
donne une légére diminution de la vitesse axiale. Dans la premiére station, x/R=1,27, les profils

montrent la méme allure, lorsque la production de la couche de mélange présentées par le pic

situé apeu prés dans la méme position0.353%gl.2. Dans x/R=4.67, les profils sont

superposées avec une légere diminution0.3 < % <0.75 pour le cas de référence (CH;,=100%). Et

le cas purement alimenté avec de I’hydrogene, H, =100%, représente I'augmentation du rapport

de vitesse dépassant 1(5 >1pour0.5< % <1.2). Tous les cas sont considérés pour le méme débit

de masse d’entrée, mais la vitesse d'entrée ne sont pas méme vue la densité différente de chaque
cas. Ainsi, la faible masse de I’hydrogéne par rapport aux résultats du methane en augmentant la
vitesse d'entrée, ou les augmentations d'injection dhydrogene dans le mélange
réactif. Par conséquent, il ainfluencé la vitesse de la flamme qui a un impact sur les

produits de combustion dans le braleur [110].
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Figure 4.3.a Profils des vitesses axiales moyennes considérés I’injection de I'hydrogeéne.
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Figure 4.3.b Iso-surface de la vitesse axiale de /’injection de I'hydrogéne a 100%.

4.3.2 Température

Le comportement de la température dans la chambre de combustion pour différents cas de
I'injection d'hydrogéne est présenté les profils radiaux dans les figures (4.4) a deux stations,
x/R=1,57 et 5,20. Dans la premiére station, x/R=1.57, les positions des pics se déplacent au

niveau du jet d'air avec l'augmentation des valeurs maximales de température H, >80%. Le

comportement de la température au centre de la combustion comprend deux cas, dépendent de la
quantité d’hydrogéne dans le mélange (H, <40 pour T ~1100K; H, >60pourT ~ 600K ). Dans
la derniére station, x/R=5,20, I'effet de I'enrichissement d'hydrogéne diminue la température de
1200K pour le cas de référence a atteindre 600K pour le débit fourni uniquement par
H, Enoutre, les profils ont les mémes positions etlesvaleurs éleveées des
pics. Par la suite, tous les calculs dans les différents cas d'injection d'hydrogéne pour les stations
considérées sont présents le décalage du pic selon la composition du carburant, mais ils

ont une légere différence dans la température maximale [110].
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Figure 4.4.a Profils des températures moyennes considérées I'injection de I'hydrogeéne.
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Figure 4.4.b Iso-surface de température de I'injection de I'hydrogéne a 100%.

4.3.3 Fraction massique de monoxyde de carbone CO

Dans cette partie, nous avons choisi le monoxyde de carbone comme une espéce
chimique de polluant pour le réduire par l'enrichissement de I'hydrogene. Le champ de
monoxyde de carbone est varié entre deux stations sur les figures (4.5), x/R=3,84 et 7,41, et tous
les profils diminue avec la distance radiale. Et, ils sont montrés la méme tendance. La derniére
station, x/R=7,41, située loin de I'entrée du brdleur, mais la production de CO est considérable et
il est a peu prés la méme a la premiere station. De ce fait, I'effet de I'injection d'hydrogéne dans
le méthane apparait clairement de la réduction du CO lorsque H, augmentée en particulier pour

la composition de I'hydrogéne pur. En outre, les profils de monoxyde de carbone montrent la
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méme tendance avec les profils de fractions de mélange. Considérant que, dans le centre de la

chambre de combustion les valeurs de fraction de mélange et de CO sont élevees pour le méme

pourcentage de la composition de carburant (CH,4 et Hy) et ils diminuent avec la distance radiale

lorsque 1’hydrogéne dominent la composition du carburant; toutefois, I'addition d'’hydrogene a

une relation inverse avec la production de monoxyde de carbone [104,110].
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Figure 4.5.a Profils des fractions massiques moyennes de monoxyde de carbone considérées
Uinjection de |'hydrogeéne.
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Figure 4.5.b Iso-surface de la fraction massique de monoxyde de carbone de /’injection de I’hydrogéne

4.3.4 Fraction de mélange Z

100%.

Les variations radiales de la fraction de mélange moyenne dans deux stations (x/R=3,84

et 7,41) sont présentés en figure (4.6),
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combustible de méthane. Les profils de ces stations ont méme tendances; ou, les valeurs
maximales situées dans le centre du brdleur et venir a diminuer avec la distance radiale. L'effet
de l'injection d'hydrogene dans la flamme de méthane est montré clairement dans tous les
profils; ou la relation entre la fraction de mélange et Iaddition dhydrogéne est
proportionnelle. En outre, tous les cas sont considérés pour le méme taux de flux de masse
d'entrée, mais la densité de chaque cas n’est pas identique. Par la présente, la masse faible
d'’hydrogéne par rapport au méthane est entrainé la diminution de la masse du mélange réactif du
carburant injecté par le jet central qui entraine l'augmentation de la vitesse d'entrée. Par
consequent, il a influencé la vitesse de la flamme, qui a un impact sur les produits de combustion
dans le brileur [104].
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Figure 4.6.a Profils des fractions de mélanges moyennes considérées [ ‘injection de |'hydrogeéne.
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Figure 4.6.b Iso-surface de la fraction de mélange de /’injection de | 'hydrogéne a 100%.
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4.3.5 Variable d’avancement C

L'impact de l'injection d'hydrogéne dans la variable d’avancement est présenté sur les
figures (4.7), pour les mémes stations considérées précedemment avec pourcentage semblable a
la composition de carburant (CH; et Hy) pour la fraction de mélange et le monoxyde de
carbone. Les profils de la variable d’avancement ont méme allure pour tous les cas de I'ajout
d'hydrogene. L'ajout de carburant d'hydrogéne sur le mélange réactif donne une légere
augmentation sur la variable d’avancement. La relation de proportionnalité entre I'injection de
I'nydrogéne et la variable d’avancement est montré dans les stations, x/R=3,84 et 7,41. Parce que
I'addition d'hydrogéne améliore les particules de mélange réactif; et on augmente la vitesse de
combustion dans le brdleur. Par la présente, les produits réactifs convertis par la combustion sont
augmentées également, ce entralne l’augmentation des gaz brilés dans la chambre de

combustion [104].
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Figure 4.7 Profils des variables d’avancement moyenne considérées ['injection de | 'hydrogeéne.
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Conclusion

La présente étude montre une étude numérique de la flamme de diffusion turbulente
méthane/air enrichie I’injection d’hydrogene dans le jet central. Les différents cas de combustion
en tenant comptent la composition du carburant CH,4 et/ou H, fourni au brdleur. Par conséquent,
le modeéles couplés LES/PDF sont sélectionnés pour surmonter la fermeture dans les équations
de transport spécialement l'interaction turbulence/ chimie. Dans la suite, nous concluons les

résultats importants obtenus dans cette étude:

o La méthode de la fonction de densité de probabilité permet de considérer les espéces
chimiques multiples d'aborder le mécanisme de réaction de la réalité;

o Larelation entre la température et le monoxyde de carbone est proportionnelle, Telle est la
diminution de la température lors de I'augmentation de I’hydrogéne dans le mélange réactionnel;
. L’augmentation de H, dans le mélange de carburant améliore la vitesse de flamme;

. L'enrichissement de combustible de I'hydrogene dans le mélange réactif réduit I'émission

de monoxyde de carbone CO dans les produits de combustion.
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Conclusion générale

Ce travail est une simulation numérique, menue en appliquant le logiciel CFD Fluent, pour
étudier I’effet d’injection d’hydrogéne sur une flamme de Méthane/d'air turbulente et non-
prémélangeée. Différents cas de combustion sont tenus en compte selon la composition du
carburant CH,4 et/ou H; fourni au brlleur. Le modele LES/PDF est sélectionné pour modéliser
I'interaction turbulence/chimie. L’analyse et comparaison des résultats obtenues permettent de

tirer les conclusions suivantes:

e L’application du modele LES-WALE donne la capacité de détecter la morphologie de
I'écoulement, a savoir la zone de la flamme, les zones de recirculation présentées dans les
données expérimentales. Le modele LES-WALE permet de calculer la vitesse directement
dans la zone proche des parois. Toutefois, les autres modeéles dynamiques nécessitent
I'intervention des modeles auxiliaires.

e ['avantage de [l'utilisation de I’approche PDF est dans I’évaluation de la moyenne des
parametres scalaires et cela sans le besoin de calculer les termes sources de production des
espéces. En plus, ce modéle offre une réduction du nombre des équations du systeme une fois
la fraction de mélange et la variable d’avancement sont intégrées. Ceci a comme conséquence
la minimisation du temps de calcul.

e Les résultats confirment que les modeles sélectionnés, a savoir, le modéle dynamique LES,
et le modele scalaire PDF, donnent un accord satisfaisant avec les données expérimentales.

e La richesse de FLUENT en modeéles de turbulence et de combustion la place parmi les
logiciels favoris pour dans ce genre de configurations.

e Le rble important des couches de mélange générées par le gradient de vitesse entre le
combustible et I'air dans la création de la flamme dans le brdleur;

e L'ajout de I'nydrogéne a un impact sur tous les parameétres physiques et chimiques du systeme
réactif ;

e Larelation entre la température et le monoxyde de carbone est proportionnelle.

65



Conclusion générale

e L’augmentation du H,dans le mélange CH4/H, augmente lavitesse des gaz dans
la flamme;

e L'enrichissement du mélange réactif en hydrogéne réduit 1’émission du monoxyde de carbone
CO.

Par ailleurs, I’addition d'hydrogéne décale la zone de réaction a des endroits en amont de la

flamme.

Comme perspectives, dans un premier lieu, on prendra en considération dans les calculs
la production d’autres émissions nocives telles que les NOx. En deuxiéme lieu, ce travail
pourrait étre prolongé en se basant sur la deuxiéme loi de la thermodynamique. En effet, par
cette loi on pourrait sélectionner la composition du carburant CH4/H, optimale qui minimise la
génération de D’entropie (di au frottement, chimique, et transfert de chaleur) dans tout le

bruleur.
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Annexe A

Analyse Parameétrique de la Pile a
Combustible: Application au PEMFC et au
SOFC

Les progres de la technologie et de la croissance démographique augmentent le besoin de
plus de ressources énergétiques. Mais les limites d'exploitation, le codt et I'émissions polluées de
I'énergie fossile, imposent aux industriels un grand défi a trouver d'autres sources d'énergie pour
satisfaire leurs besoins avec des sources nouvelles et appropriées, compte tenu des critéres
imposés par les associations environnementales internationales [119-121]. Cela nécessite une
nouvelle politique pour étudier 1’énergie. Ces derniéres années, la technologie des piles a
combustible utilise 1’hydrogéne comme combustible pour produire I'énergie électrique [122-
124]. De plus, la technologie des piles a hydrogene offre une voie prometteuse vers des systemes
d'énergie propre. Cependant, de nombreux obstacles techniques, scientifiques, sociopolitiques et
économiques doivent &tre surmontés avant l'adoption généralisée de ces technologies. Les piles a
combustible a hydrogene ont recu une attention extensive par la communauté scientifique et par
le grand public depuis les années 1990 [119, 125-128].

L'examen expérimental fondé sur lanalyse de Il'incidence des conditions de
fonctionnement sur I'efficacité de PEMFC, afin de discuter la caractérisation du comportement
PEMFC unique avec une variation des valeurs des variables d'opération (température de la
cellule, la température d'écoulement de I'anode / cathode et pression des réactifs) [129, 130]. Par
conséquent, cette etude trouve qu'une température cellulaire plus élevée augmente la conductivité
de la membrane et la densité du courant d'échange avec une amélioration de l'efficacité
cellulaire. Une augmentation de la température de saturation des réactifs conduit également a une
meilleure performance de la pile a combustible [131, 132]. De plus, un modele basé sur une
approche thermodynamique afin de visualiser I'effet de différents parametres tels que la pression,
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température, profondeur du canal d’anode et de la cathode et la steechiométrie de l'air sur la
performance PEMFC et les efficacités et irréversibilités de I'énergie de la cellule. On constate
gu'avec l'augmentation du nombre de cellules, la température et la pression de fonctionnement, la
performance de la cellule a été améliorée, I'efficacité d'énergie de la cellule augmente et les
irréversibilités diminuent [133-135]. De plus, performance a été observée en augmentant la
profondeur du canal de lI'anode et diminuer la profondeur du canal de cathode [129, 136, 137].
En outre, les études numériques utilisant CFD ont été réalisées pour contrbler différentes
conditions sur PEMFC. Les courbes de performance et leurs parametres connexes, dont la
distribution locale de la densité de courant pour ces configurations de champs de flux ont été
analysées pour montrer les caractéristiques de chaque dessin [138, 139]. Cela peut conduire aux
plusieurs effets comme I'écoulement ou du séchage de la membrane et produire de stress dans
différentes régions de la pile a combustible. En outre, l'influence de la direction du flux sur la
performance et son distribution ont également été signalés. La prédiction révélée que pour un
état stationnaire, dans un canal plus étroit, I'espacement des nervures donne une performance
plus élevée. Mais, par contre les résultats ont été obtenus lorsque la condition a été appliquée
[140-142]. Les résultats montrent que la conception de canal d'écoulement a l'effet le plus
significatif sur la courbe de la polarisation. Alors que I'humidité relative de la cathode de
mélange de gaz ne joue qu'un rble mineur. Le premier objectif est d'étudier et de tester un
systeme tridimensionnel et non isotherme pour la cinétique électrochimique, la production de
densité de courante, mélange de I'hydrogene et de I'oxygeéne et la répartition de la composante
chimique dans un PEMFC [124, 132]. Les contrbles des variables physiques sur différentes
coupes transversales fournissent des visualisations multi-physiques dans les couches PEMFC. Le
Performance du PEMFC est améliorée a la suite d'une augmentation dans la température
d'entrée, la pression du systeme ou le taux de flux, qui est précisément capturé par le modele de
pile a combustible CFD. De plus, la polarisation de la concentration causée une insuffisance
d'alimentation en gaz combustible peut également étre simulée comme un PEMFC a haute
température est exploitée a un niveau plus élevé la densité actuelle. Ces caracteristiques incluent
la distribution de gaz combustible, variation de température, la distribution de saturation en eau
liquide et la conductivité membranaire [120, 129]. Le des effets positifs sur la performance de la
cellule peuvent étre illustrés dans les courbes de performance mesurées et évaluées. Et, la
correspondance avec les données expérimentales et la simulation raisonnable des caracteéristiques
des cellules révéle le présent modéle de pile a combustible 3D-CFD peut fournir un outil pour
aider a la conception d'un PEMFC a haute température et aider a expliquer les caractéristiques
cellulaires localisées qui sont difficiles a mesurer dans les expériences [138, 140].
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La technologie de développement SOFC opérant directement sur les hydrocarbures a
permis de déterminer les performances de la SOFC & une gamme de températures et de
conditions de réaction [125, 126]. Ainsi, lI'optimisation du catalyseur de pré-reformage par
oxydation partielle est essentielle, avec des catalyseurs produisant des rapports H,O élevés a des
températures de réaction entre 800 K et 1100 K [129, 143-146]. Par conséquent, la configuration
expérimentale et le fluide de calcul dynamique (CFD) sont présentés pour eétudier les
performances de la pile a combustible a oxyde solide (SOFC) [147]. De plus, I'un des principaux
objectifs de ce travail [147] est d'évaluer un code CFD commercial, le modele numérique 3D et
les conditions d'essai ont été établies pour analyser les performances des cellules anodisées
(ASC), y compris la distribution de la densité et de la température du courant, et la
consommation de carburant [145, 146]. De plus, certaines études sont réalisées pour analyser les
distributions de gaz combustible et oxydant pour la pile SOFC, pour minimiser les gradients
thermiques a l'intérieur de la pile et optimiser le collecteur de flux. De cette facon, l'activité est
directement liée aux affinités de liaison microscopiques des réactions intermédiaires, fournissant
une nouvelle compréhension de la réaction de lI'anode [148-150]. En particulier, différentes
études ont étudié l'uniformité du flux dans diverses interconnexions et son influence sur la
performance cellulaire de la SOFC; y compris une plate-forme hydraulique transparente qui a été
utilisée pour mesurer l'uniformité du flux dans différents modules & canaux nervurés
d'interconnexions [147, 148]. Les modéles mis en ceuvre par les paquets CFD ont été établis pour
modéliser ces expériences hydrauliques et ensuite pour calculer la performance cellulaire d'une
pile monobloc en utilisant différents modéles d'interconnexions avec une uniformité de flux
différente sur une large gamme d'un nombre hydraulique de Reynolds Re) sur la base d'un
diamétre hydraulique de nervures-canaux. Des analyses numériques démontrent une forte
influence de Re sur la performance cellulaire, dont les gammes appropriées de Re dans les cotés
anode et cathode sont identifiées un taux d'utilisation économique du combustible et ayant moins

de variations de température dans la pile a pile unique [150-152].

Le but de cette étude est de présenter la simulation numérique d'une seule cellule de
PEMFC et de SOFC en utilisant les équations fondamentales de la dynamique des fluides, du
transfert de chaleur et de la modélisation des réactions électrochimiques. Ainsi, pour résoudre un
ensemble d'équations qui définissent le systeme actuel en trois dimensions (3D), nous avons
sélectionné le FLUENT-CFD, y compris les modeles de piles a combustible. Les résultats

obtenus peuvent presenter les principaux parametres thermiques et électrochimiques qui peuvent
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décrire et expliquer de nombreux comportements des phénoménes a l'intérieur des piles a

combustible.
A.1 Description du mécanisme

La pile a combustible est un dispositif de conversion d'énergie qui convertit I'énergie
chimique du combustible en une énergie électrique. Il s'agit d'un réacteur chimique qui, lorsqu'il
est alimenté en combustible et en air, peut produire en continu de I'électricité continue. Dans
cette étude nous considérons I'hydrogene comme combustible commun sur les deux types de
piles & combustible. Tout d'abord, PEMFC est alimenté en H, dans I'anode comme combustible
et I'air est introduit dans la cathode comme oxydant figure (A.1).

Cooling channels e — r 3 P )
Anode collector S [ H, l
Anode gas diffusion layer S 21-12_;. 4H" + de-
..

Anode catalyst layer

Electrolyte (membrane)

Cathode catalyst layer =——————t—=e

Cathode gas diffusion layef mdy O, +4H + 4e~—PH,0

Cathode collector Lo [ Air ]
| r— [ ] ( J -

Figure A.1 Schéma de PEMFC [111].

Ensuite, des réactions électrochimiques favorisées par I'électro-catalyseur ont lieu, a
travers lesquelles la chaleur et I'eau sont produites. Les flux d'hydrogéne se diffusent a travers les
couches de diffusion gazeuse poreuse et entrent en contact avec la couche de catalyseur. Ici, il
forme des ions hydrogene et des électrons. Les électrons produits dans I'anode traversent un
circuit externe vers la cathode tandis que les protons (H") traversent la membrane vers la
cathode; Formant ainsi un circuit électrique. Les électrons pénétrent dans le coté cathode a
travers les collecteurs de courant et la diffusion de gaz Couche [124, 135]. A la couche de
catalyseur coté cathode, les électrons, les ions hydrogene et I'oxygéne se combinent pour former
de I'eau. Le second type de pile a combustible est une pile a combustible a oxyde solide (SOFC)

représentée sur la figure (A.2).
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Figure A.2 Schéma de SOFC [111].

La pile a combustible a oxyde solide est typiquement composée d'une anode, d'une
cathode et d'un électrolyte. Plusieurs piles a combustible peuvent étre reliées entre elles, ou
empilées, a I'aide d'interconnexions électriques. Le matériau électrolytique doit étre solide, c'est-
a-dire non poreux, et présenter une conductivité ionique élevée. Tous les composants de la pile a
combustible doivent avoir une dilatation thermique similaire, afin de minimiser les contraintes
thermiques, ce qui peut provoquer une fissuration pendant le cycle thermique. En outre, les
composants doivent étre chimiquement stables pour limiter les interactions chimiques avec
d'autres composants cellulaires [145, 146, 148]. Dans notre étude, nous avons sélectionné le
logiciel FLUENT-CFD pour résoudre un ensemble d'équations en coordonnées cartésiennes pour
les trois dimensions en considérant un PEMFC et un SOFC. Les procédés électrochimiques sont
traités comme des réactions hétérogénes qui se produisent sur les surfaces de catalyseur a
I'intérieur des deux couches de catalyseur des deux cétés de I'électrolyte. Bien que, ce modeéle
peut aider a comprendre comment PEMFC et SOFC fonctionne et les principaux phénoménes
qui se produit dans la pile a combustible. La figure (A.3) montre la grille utilisée pour la
simulation actuelle. Cette grille est réalisee par Gambit. Les mailles choisies sont d'un
parallélépipéde type. Nous avons testé lI'indépendance de la grille pour un calcul dans 1,5, 1,8 et
2 millions de cellules. Ainsi, la grille sélectionnée contient environ 1 780 988 cellules et la taille
des cellules va de 2,4x10™ & 4,81x10™*2 m®. En outre, les mailles lisses et raffinées en particulier

dans la membrane ou la région électrolytique.
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Figure A.3 Grille et domaine de calcul [111].

A.2 Equations générales

Dans cette section, nous illustrons les équations de transport décrivant tous les parametres
physiques et chimiques fondamentaux basés sur la dynamique des fluides, le transfert de chaleur
et les réactions chimiques [119, 135, 138, 140, 141, 145, 146, 150]:
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Jolems, ) o(pms,)  2(pmo,) 5(Jx,oz)+5(Jy,oz)+a(JZv°z)+sO (A4.2)
ox oy oz X % o 2

Le transport de I'eau
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Les réactions chimiques principales sont résumées en deux équations aux différentes zones de la

cellule[111]:
PEMFC:
2H, > 4H" +4e” (Anode)
0,+4H" +4e” - 2H,0 (Cathode)
SOFC:
H,+0? >H,0+2e" (Anode)
%Oz +2e >0 (Cathode)

A.3 Résultats et discussion

A3.1 PEMFC

A.3.1.1 Fraction massique de H,O

La figure (A.4) montre la distribution de la fraction de masse de l'eau a l'intérieur de
PEMFC. Ainsi, I'eau est générée a la cathode, en raison & la fois du transport de I'eau dans la
membrane et des réactions électrochimiques. Le transport de I'eau dans la membrane résulte de la
somme du transport et de la diffusion électro-osmotiques. Alors que la trainée électro-osmotique
se déplace toujours de l'anode vers la cathode et que la diffusion suit le gradient de
concentration. La formation et le transport de I'eau liquide dans la cathode est une caractéristique
importante qui peut influencer fortement la performance cellulaire d'un PEMFC [119, 120].
L'eau formée a la cathode doit étre régulée par des techniques d'élimination ou de rétention, car
le fluxage des électrodes entraine une diminution de la surface dans laquelle se produit la
séparation de I'hydrogene ou la formation d'eau. Ainsi, la membrane doit étre hydratée pour
transférer le proton, pour cette raison le carburant d'entrée doit étre hydraté (ajouter de I'eau au
carburant d'entrée), mais que l'eau se déplace naturellement vers la cathode. Cette "trainée

électro-osmotique" est problématique a des densites de courant élevees car toute I'eau peut étre
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enlevée de l'anode, provoquant ainsi une perte abrupte de la pression du carburant car aucune eau
ne sera présente pour transférer de nouveaux protons [129, 153]. Pour résoudre ce probleme, il
est nécessaire d'ajouter de I'eau au systéme pour garder tout hydraté. La valeur maximale de la
fraction de masse H,O est de 0,25 [111].

o
©

o
©
1

o
=3

—

Mass Fraction ofH O
o
>

Cell voltage (V)
)

o
=
1

g T T T T T
N 000d Q00 0,000 0,002 0,004 0,006 0,008

Posttion (m Current density (A/m?)

Figure A.4 Variation du profil de la fraction de Figure A.5 Courbes de polarisation de PEMFC
masse de I'eau dans un PEMFC. (T =353 Ket P =200 kPa).

A.3.1.2 La densité actuelle

Les caractéristiques courant-tension de la pile a combustible PEMFC sont représentées
sur la Figure (A.5) La densité de courant maximale se produit dans les régions entre les canaux.
Dans I'anode, les molécules d’hydrogene sont divisées pour produire des protons et des électrons
qui se rassemblent dans les régions entre les canaux par la matiere conductrice de la plaque
bipolaire [124,134]. Les électrons traversent ensuite le circuit vers la cathode et se combinent &
nouveau avec l'oxygene et les protons pour former de I'eau [124, 147]. La résistance interfaciale
est obtenue a partir des courbes de polarisation et les caractéristiques courant-tension sont
données sur la Figure (A.4), ou la résistance ohmique se produit en raison de la membrane, des

électrodes, de la résistance de contact, etc.
A.3.2 SOFC

A.3.2.1 Fraction massique de H,O

La figure (A.6) illustrent le comportement de I'eau a l'intérieur des piles a combustible;
Ou l'eau est générée en raison des reactions électrochimiques et est consommee dans les
réactions de reformage. La répartition de la fraction de masse de l'eau a un grand gradient a

travers l'anode, car les molécules d'eau doivent étre transportées a travers le milieu poreux de la
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zone de réaction électrochimique active aux emplacements des reactions de reformage et au
canal de combustible [151, 152, 154]. La valeur maximale de la fraction de masse H,O est de
0,75 dans la zone de production (zone réactionnelle). L'augmentation de la pression partielle de
I'eau dans I'atmosphére gaz combustible est connue pour diminuer la résistance a la polarisation
de l'anode due a I'effet catalytique [146, 149, 152]. Dans les simulations, un effet positif de la
pression partielle de I'eau sur la performance de I'anode est également trouvé. L'impédance totale

de I'électrode diminue fortement, la pression partielle de I'eau dans le gaz combustible [111].

mass ftachon of W20
temperature (k)
-
-

Posision (mm posision (mm)

Figure A.6 Variation du profil de la fractionde ~ Figure A.7 Variation du profil de la température
masse de I'eau dans un SOFC. axiale dans un SOFC.

A.3.2.2 Température

La figure (A.7) montre la distribution axiale de la température, la température prédite
augmente dans la cellule, comme on le voit sur la figure (A.7). La chaleur est générée en raison
des réactions électrochimiques dans la cathode (qui est d'environ 800 K), ainsi que I'activation, et
les polarisations de concentration dans I'anode, I'électrolyte et la cathode [146, 155]. On a
constaté que la température maximale Les valeurs situées a l'intérieur de I'électrolyte était loin
des canaux de flux, quelle que soit la configuration de la SOFC; Anode ou électrolyte sont
supportés. Selon les prédictions du modele, la source de chaleur provoquée par les sur-potentiels
a un effet plus important sur la distribution de la température dans la SOFC supportée par un
électrolyte alimentée avec des températures de gaz inférieures. De plus, la chaleur est
consommeée dans l'anode a la suite de réactions électrochimiques pour sauver les parties de la
cellule a une température de base pour protéger le matériau de la cellule [146, 156]. La
température la plus élevée est située vers la sortie de la cellule. Cette information est d'une
importance primordiale dans la SOFC car elle permet d'estimer les contraintes induites

thermiquement du fait d'un état stationnaire de gradients thermiques [155, 156].
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Conclusions

Cette etude donne une simulation numérique 3D d'un PEMFC et d'un SOFC afin d'étudier
les parametres thermoélectrochimiques illustrés dans les caractéristiques courant-tension, la
fraction massique de I'eau et le champ de température, en utilisant le progiciel FLUENT_CFD
pour résoudre les équations aérothermo-électrochimiques décrivant les phénomeénes qui se
produisent dans la pile a combustible. Par conséquent, les modéles inclus dans le CFD sont
développés et mise en ceuvre pour évaluer les paramétres chimiques et physiques. Le présent
examen est considéré comme une premiere étape vers la génération de tous les composants du
calcul des piles a combustible pour tous les phénomenes se produisant a l'intérieur des deux
types considérés de piles a combustible. De plus, cette étude montre que la fraction de masse de
combustible plus élevée permet a I'nydrogéne de réagir dans I'électrode pour améliorer la
performance de la cellule. En outre, I'énergie interne provenant de I'énergie due aux réactions
chimiques est élevée et concentrée dans la zone de production d'eau et elle est d'environ
3,12x10"® Jkg'. Enfin, ce travail a le potentiel d'étre encore étendu pour analyser les
distributions de combustible et d'oxydant pour la pile SOFC pour étudier les gradients
thermiques d'atténuation avec la prédiction de température pour le calcul des contraintes induites
thermiquement, la production de densité de courant et le collecteur, et I’optimisation de passage

de flux a lI'avenir.
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Tutorial et Testes en Utilisant FLUENT -
CFD

Dans cette annexe, les modéles numériques décrits précédemment dans les chapitres un et
deux des utilisations pour une simulation numérique de la chambre de combustion cylindrique
alimentée par mélanges a base de méthane et hydrogene. Cette étude se concentre sur la
combustion turbulente non prémélangée en trois dimensions de la simulation numérique. Bien
que les calculs de la simulation sont effectuées par le logiciel Fluent-CFD afin d'assurer le

couplage entre le modele LES et PDF dans le flux.

L'idée principale de ce modele est de récupérer le bon comportement de la viscosité
turbulente pres du mur de cette fagon, nous ne devons plus un autre modele pour calculer la
vitesse dans les zones proches de la paroi. Nous nous concentrons sur le comportement global de
la flamme. L'objectif de cette annexe est de montrer les principales étapes pour réaliser la

combustion non prémélangée a l'aide de simulations numériques Fluent-CFD logiciel.

B.1 Dynamique des fluides computationnelle (CFD)

L'analyse précise des phénoménes de combustion par simulation numérique est désormais
une réalité. "Le CFD" est un outil puissant et fiable pour la conception et la prédiction de vitesse
axiale moyenne, le flux de fluide est mathematiquement decrit par des équations différentielles
représentant les lois de la physique et de la thermodynamique (la conservation de la masse, la
conservation du moment, et la conservation de I'énergie). Cet ensemble d'équations représente le

comportement exact du fluide qu'il est trop complexe [157].

B.2 La modélisation FLUENT - CFD

L'étude de I’effet d’injection de Hj sur une flamme non-prémélangée est difficile, en raison

de nombreux phénomeénes complexes, tels que:
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e Les réactions chimiques sont complexes a la présence d'éléments chimiques différents;

e Haute température a l'intérieur de la chambre de combustion;

e Les processus stochastiques, transfert de chaleur, de viscosité qui sont élevees dans les

couches limites, ainsi que la dissipation de I'énergie;

e Lagéométrie complexe de la chambre de combustion, dans de nombreuses industries;

Tous ces problemes conduisent a la difficulté de la solution mathématique aux équations Navi-
Stokes évoquées plus haut pour la phase gazeuse, qui décrit cette combustion de flux, pour ces
raisons nous choisissons la simulation numérique utilisant un logiciel couramment pour

surmonter ces difficultés.
B.2.1 Les étapes principales de la simulation dans FLUENT-CFD

Combustion homogéne: carburant (CH,+H,)/ air
Préparation pour le calcul "fluent”
Etape 1: Lancer le "'fluent"

1- Démarrer 3ddp version de FLUENT

" FLUENT Version —

Versions

2d
zddp
3d

Selection
|3ddp

Mode IFuII Simulation LI

| Fun I Ex<it |

Figure B.1 Entrée au programme FLUENT-CFD.

Etape 2: Mesh
Le logiciel "fluent” traite de nombreux types de mailles trées complexes qui sont généralement
importés directement a partir d'autres logiciels de génération de maillage (par exemple
"GAMBIT") [6, 19,158].
1- lire le fichier de maillage 3D, Nom.msh:

File — Read — Case
2- Verifier la grille:

Grid — Check

3- Afficher la maille:
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Display — Grid

Figure B.2 L'affichage de la grille.
Etape 3: Définition des modeéles

1- Define — Models — Solver

Seul le modéle de combustion non premélangée est valide.

I soher @
Sobver Formulation
* Pressure Based * |mplicit
™ Density Based r
Space Time
~ = Unsteady
& 30 Translent Controle
[ Mom-Iterathee Time Advancement
I Frozen Fluc Formulation
Velocity Formulation Unsteady Fermulation
* Absolule r
" Relative  1gt-Order Implicit
* Fnd-Order Implicit
Gradient Option Porous Formulation
* Green-Gauss Cell Based  * Superficial Velocity
" Green-Gauss Mode Based  © Physical Velocity
" Least Squares Cell Based
Ok | Cancel| Help

Figure B.3 Définition des modeles de combustion.
2- Define— Models — Energy

Comme le transfert de la chaleur se produit dans le systeme considéré, il faut résoudre
I'équation de I'énergie.
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2 Energy =]
Energy
v Energy Equation

OK | Cam:tll Hr.lp|

Figure B.4 Solution de I'équation de I'énergie.
3- Define — Models— Viscous

Sélection su modele LES de turbulence.

FE\"mMndﬂ E
Model Model Constants
T Inviscid Cwale -
T Laminar | 040
" Spalant-Alimaras (1 eqn)
" k-epsilon |2 eqn] Chvar
" k-omega |2 eqn| [1
* Reynolds Stress |7 eqn)
' Detached Eddy Simulation Energy Prandtl Number
@ Large Eddy Simulation (LES) || [0-85
Subgrid-Scale Model Wall Prandtl Number
© Smagorinsky-Lilly |u'“ £
* WALE

¢ Kinetic-Energy Transpont User-Defined Functions

Subgrid-Scale Turbulent Viscosity

e E

0K | Cancel| Help |

Options
I” Viscous Heating

Figure B.5 Sélection modele LES.

4- Define — Models— Radiation

Le modeéle P1 va produire une solution acceptable rapide pour ce probleme
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B3 Radiation Model ——
Model
O
 Rosseland
= P
7 Discrete Transfer [DTRM)

" Surface to Surface [S25)
" Discrete Ordinates [(DO)

Solar Load
hModel
= O
T Salar Aay Tracing

C DO Irradiation

Solar Calculator... I

QK | Cancel| Helpl

Figure B.6 Modéle de rayonnement.
5-Define — Models — Species — Transport & Reaction
Activer le modele de combustion non prémélangée:

a) Sélectionner la combustion non prémélangée dans le modeéle;

b) Sélectionner et lire le fichier PDF non adiabatique (la fonction de densité de probabilité);

c) Selectionner « Create Table »: choisisser la chimie pour les modeles de chimie définissant
[157, 158].

I Species Modsl s
Model Mixture Properties
of Mixture Material

I" Species Transport pdi-mixture | View..
& Non-Premixed Combustion J J

" Premied Combustion humber of ¥olumetnc uf H
[ Partially Premiced Combustion
" Compesition PDF Transpon

POF Options

i Inlet Diffusion
[" Create Table
¥ Compressibility Efects

OK | Apply | Camoel| Help

Figure B.7 Modele de combustion non prémélangée.
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Etape 4: Matériaux

Toutes les données thermodynamiques y compris la densité, la chaleur spécifique, et les
enthalpies de formation sont prises a partir de la base de données de produits chimiques de
"données de fichier" pour le modele utilisé par la combustion non prémélangée afin de les
transférer a un matériau fluent [157,158].

Define — Materials

[ =
Hamie Matedial Type Order Msterials By
air S = = Mame
Chemical Farmaly Flusest Fluel Materlals Chamical Farmabt
L | Fuest Detsbase...
User-Diefined Database.
Bash A
Pasperties )
Beniity Regadl [ E -
1,55
Vescasity [kghm-s| [ = j
1. ik
ChmsgefCorate |  Dalete | Clase Help

Figure B.8 Définition des matériaux utilisés.
Etape 5: Conditions aux limites

Define — Boundary —Conditions

B Boundary Conditions (e
Sone Twpe i
default—interion] | inlet—went -
fluid intake-fan
paroi interface
sort mass-—flow-inlet
outflows
wichd outlet—vent

pressure=far=field =
pressure—inlet
pressure—outlet

= met
Iwall -

[0}
|6

Set... | Cnpy...| ﬂlusel Help |

Figure B.9 Conditions aux limites.
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1- La vitesse d'entrée de carburant (0,9287 m/ s) et la température de 300k

(B vetocity tnlet
Zone Name

|w:hl

Mementum | Thermal | Radistion | Species | DPM | Mulliphase | UDS |

Welnelty Specification Methad |Magaitude and Dise ction

Faed

Weloelty Magnitude (mfs) [o_vze7 |mﬂml

Ci |r riesinm [ . Z]
¥-Component of Flow Direction |1 |m“||-|g
=Component of Flow Direction O [:n.-.,q..-.:
Z-Companent of Flaw Direction o |mﬂmt

Fluctuating Velotity A.I-gn-ri'l.hmlspm“ Synthesizer

Lo f Lo dladladpafladpe|le]

Turbulence
Specification Method inteqsity and Hydraulic Dismeter =
Turbulent Intensity (*) [y
Hydraulic Diameter [MIW
Fieynelds-Siress Specilication m“l“' Turbulent Intensity j

oK | Cancel| Help |

Figure B.10 Vitesse d'entrée de carburant.

2- La vitesse d'entrée d'air (20,63 m/s) avec la température de 750k

T Velecity boles

Zone Mame

[waird

Mamentum | Theemal | Radintion | Species | DPM | Multiphase | UDS |
Velocity Specification M5"“"-“'Hungrll‘l:.n:l: and Direction

Flmll"-_ Tt
Velosity Magnitude [mfs] (20,83 [comstant
Coordinate S‘y‘llemlc-ﬂ“hn".;_ ¥, 2l

X-Component of Flow Direction 4 |m.m.1
¥-Component o Flow Direction [ [.m..q..t
Z=-Component of Fluvrnllm.ltn|| |m..u.t

Fluctuating Vielocity Algarithm | Spectral Symihesizer

Lo fladLadlad)a fladpa]]a]

Tubidence
Specilication Methad [iqensity and Hydraulic Diameter B
Turbulent Infensite [£] [1a
Hydraallc Diameter (m] [g_ 1528
Reynalda-Steas Specification Methed [y oy Turbulent Inteasity -

ok | Cancel| Help |

Figure B.11 Vitesse d'entrée de I'air.

3- La température de la paroi (500k)
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D =
Zane Name
parti

Adjaceat Cell Zone
|Hlid

Mementm Themel | Raiaton| Species| DPM | Malhase | UDS |

Thermal Condifions
™ Hest Pt Temperatese [t |¥ll |ulﬁtd j
# Tempershure
[ Comvecion e EMF |tmtﬂ j
I Radiaan Wall Thickness |m| g
I Mied
e Hest Gmﬂnhlﬂilp |uutu| j
ahmitem . i I Shell Conduction

=] ]

Figure B.12 Température de la paroi.

Etape 6: Solution
1- Initialiser les calculs, par I’utilisation de la condition vitesse-entrée-2
Solve —Initialize— Initialize

2- Vérifier le résidu des calculs.

T p— =
Compute From Reference Frame -
" Absolute
Initial Values

Eaugeﬁessurthﬂﬂﬂ'ilm .
XVelocity (mis) 20,60
Yvelociymis) g~
Zvelocity fmis) o 5

it | Reset| Apply| Close| Help |

Figure B.13 Initialisation de la solution.

3- Sauvegardez le fichier de cas (Nom.cas).
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Solve — Monitors — Residual

File— Write— Case

Options Storage Plotting

¥ Print Iterations |1n]g C Window |g -

¥ Plot EI I_ EI
Mormalization Nerations |1 (LT} EI

" Normalize ¥ Scale Axes... | Euw:s...l

Convergence Criterion

|ub5=l:-1ui: j
Check Absolute =
Residual Monitor Convergence Criteria

continuity = 0. 0m

£

it

x-velocity . 0e1

y-velocity 0.081

£

0.0

€]

41

¥
[
z-velocity W
v

enerqy 0.0

=

0K [ Plot I Flnnmm] (.‘am:el] Help |

Figure B.14 Initialisation des calculs de résidus.
4- Recalculer de début aprés le choix du nombre d'itérations.
5- Sauvegardez le fichier de données (Nom.dat).

File — Write — Data

Time Step Size [s) W
Number of Time Steps lza ij

Time Stepping Method

~ Fixed
" Adaptive
T Variable

Options

¥ Data Sampling for Time Statistics
Sampling Interval [—1 .i.l

Iteration
Max Iterations per Time Step Iznoo :;_J

Reporting Interval |1 ij
UDF Profile Update Interval |1 ::j

Ilerate| Apply l Close I Help l

Figure B.15 Début des calculs.
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Etape 7: Traitement des résultats.

1-Dessiner les contours de la vitesse.
Display — contours

2.76er|
2.62er|
2.48e+|
2.34er|
2.21erl
2.07erl
1.93er|
1.79e~l
1.65er|
1.52er| ] — e
1

1

.3887| - T el 5 ETBRISG MDY (TS PP RS A0
24e+] ;

1.10e+l

9.65e+|

8.27erl

6.89e+|

5.52er|

4.14e+]|

2.76er|

1.38e+| L}(

0.00e~+l

Figure B.16 Vitesse axiale dessinée en 3D.
2-Dessiner les vecteurs de la vitesse.

Display — Vectors

2.75e+D
2.5TexD
2.44e+0
2,320
2.20e+D
2.08e+0
1.96e+0
1.83e+0
1.71esD
1.59e+0
1.47e~0
1.34e+D
1.22e+]
1.10e+0
9,7de+0
8.56e+0
T.34e+D
6.12e+D
4.89e+0
3.67e+D
2.45ex0
1.23e+D Az

6.64e-0D

Figure B.17 Vecteur de la vitesse axiale en 3D.
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B.2.2 Les étapes pour travailler directement

Aprés la preparation du programme fluent couramment pour le calcul conformément aux

termes de notre étude, le processus de programmation est directement en suivant ces étapes:
Etape 1: Ouverture de fichier
1- Ouvrer le fichier de lecture a partir du type (Nom.cas).

File > Read > Case

2- Lire le fichier du type (PDF) a partir de méme fichier.

P -

B seier e | B sclectiie ==
ki [ M | ~RSE toakin: | i HID | +BR0
- e Dty meociforct Typw - hame Dite rodied Type
< — B
ex i LIRS Adeke i > - F1h 1340 ik
P i 3 e 1en- M (LT i i
! 1ot - Mdrah 1408 08 1630 W e
Lo et
e e
* .#
Compuley Compuser
& Y
TatwTe Pt
PF Fi - B 0% Case s et i omm -] [
T A ™ - o [ Cama Fion - Carcel

Figure B.18 Ouverture de fichier.

Etape 2: Préparation des termes des modeles de combustion

1- Define — Models — Species — Transport & Reaction
2- Create table
3- Boundary
4- Mass fraction
5- On choisit chaque fois les carburants
6 - Apply.
7- Table.
8- Calculer table PDF (comptes PDF sont selectionnes pour le taux de mélange de bralure).
9- Table.
10- Display PDF table.
11- Display.
12- Close.
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Bpecs e =
Model  POF Table Creation
C o Chemistry Boundary | Cootol | Flamelet| Table | Premied
[ Species Transpart Speis o
CNon-PeniedCombision | edes ol Ol — |
" Premixed Combugtion . 1 ; & Mass Fracion
" Pattially Premivxed Combustion :: | | " Mole Fractien .
" Composition POF Transport W oD im—
il .. a1 Fuel o
¥ lalet Difusion ' _
¥ Create Table :'E |l |'-“' l I’F
.F Compressibility Effects :GE [! |”1 ! e |
LstAvalabe Spees |
M Remove
OK | dgply | Cancel| Help |

13- File— Write— PDF— Ok (write binary file)

Figure B.19 Préparation des conditions les simulations du modéle de combustion.

¥ wrste Binary Fles

B select File =]
Lok in: [ s H10 - ~®@cm-
L. Mame : Date modified Type
i i - .
A P - test-3d 11/05/2013 07:30 Adobe Ac
Deabdop
Ia"--i
Libraries
Computier
Hetwork
i L3
POF Fie [pest 30 = ok |
Fles of hype: [POF Fies = Cancel |

Figure B.20 Lire le fichier PDF (test.3d).
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Etape 3: Initialisation de solution

1- Solve — Initialize
2- Compute form.
3-Vair

4- Init— Apply— Close

Compute From Reference Frame

VL | € ReativetoCell Zne

" Absolute

Initial Yalues

Gauge Pressure [pascal) [sppnap
% Velocity [m/s] TR
¥ Velocity [mfs) [
Z Velocity [mjs) |_.
i

Imit | Fusel| Appl-,r| Cluae| Help|

Figure B.21 Initialisation des calculs.

4-File— Write —Case — Ok (write binary file)

Y selet Fie ===
Leskin: |, 400 B =
I Harrt Date snidied Type
e | tet3dc WAS300ST  CASFile
..
L;ﬂl‘:
LS
Computer
w
Metwark
" ;
Cone i et 3 o = | ok
Flesoftge:  [Case Fles = Coresi
¥ virie Binary Fles

Figure B.22 Lire le fichier (test-3d.cas).
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Etape 4: Démarrer les calculs

Solve — Iterate — Déterminer :( nombre de pas du temps, itérations max par pas du temps) —

Iterate

nllente ’
Time
Time Step Size [s) [T

Number of Time Steps Izq ;j

Time Stepping Method

~ Fixed
C Adaptive
C Varinble

Options
¥ Data Sampling for Time Statistics

Sampling Interval |1 ﬁ

Iteration

Max lterations per Time Step lzngo __;_J

Reporting Interval |4 ;’
UDF Profile Update Interval ﬁ B %J

ltcvalcl Applyl Closc] Help]

Figure B.23 Détermination de numéro itérer et début des calculs.
Etape 5: Préservation
1- Sauvegarder le dossier de case (Nom.cas).
File— Write— Case
2- Sauvegarder le dossier de data (Nom.dat).
File — Write — Data
Etape 6: Dessiner les graphiques

File — Read — Data & Case

Plot— XY plot — Velocity — X velocity — Plot
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Annexe B Tutorial et Testes en Utilisant FLUENT-CFD

——x/r=0.89 | 2.00e+03
B -
xfr=4. . _
e XriE3g | 1.80e+03 -
1.60e+03 —
1.40e+03 —
Total 1

Temperature 1-20€+03 7 /

(K) 1.00e+03 — /
8.00e+02 —
6.00e+02 —
4.00e+02 —

2.00e+02 . . ' . . . . .
-0.08  -0.06  -0.04  -0.02 0 0.02 0.04 1.06 0.08
Position{m)
Figure B.24 Dessiner les graphes de la température.
Conclusion

Le but de cette annexe est d'expliquer la méthode de traitement de la chambre de combustion
cylindrique 3D et nécessiter I'utilisation d'un style hybride des mailles. En effet, la simulation de
la combustion non prémélangée alimentée par CH, et/ou H, est effectuée par le programme
logiciel Fluent, la sélection de ce programme est basée sur les motifs suivants:

e Utilise le modéle LES qui simule le phénoméne de turbulence qui apparaisse lors de la
combustion.

e Capacité de résoudre les équations de nombreux phénoméne de chevauchement lors de la
combustion tels que la dissipation d'énergie a haute viscosité.

e Traite la combustion non prémélangée 3D.

e Permet la résolution des équations méme des grilles non organisés.

e Utiliser couramment afin d'assurer le couplage entre PDF et LES.

Apreés illustrent les principales étapes pour réaliser le calcul dans le programme FLUENT-

CFD, les résultats obtenus seront discutés dans le chapitre (3, 4).
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