


112 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS4.5 Mod�ele PDFA/CHI: Tests sur couche de m�elange tem-porelleDans la section 4.2, il a �et�e remarqu�e que les �ecoulements turbulents caract�eristiques dessimulations spatiales de Van Kalmthout interviennent peu sur la structure interne des zonesde m�elange. Cette structure interne reste presque laminaire, même si elle est fortement pliss�ee(�gure 4.1).L'inuence de la turbulence �a l'int�erieur de la couche de m�elange va être �etudi�ee �a l'aide del'analyse de la base de donn�ees DNS relative au calcul d'une couche de m�elange temporelle.Les caract�eristiques de cette simulation ont �et�e d�ecrites dans la section 4.2.2. Dans le caso�u l'inuence de la turbulence est importante, il est probable que le mod�ele PDFA/CHIpuisse reproduire les di��erences de comportement issues de di��erents niveaux d'intensit�e dela turbulence.La chimie, comme dans le cas de la couche de m�elange spatiale, est repr�esent�ee par uner�eaction d'ordre 1 (�equation 3.15 avec A = 1:0 � 106 et Ta = 120:0). A nouveau, nous nenous int�eressons qu'�a l'inuence de la turbulence sur les caract�eristiques du m�elange pendantl'auto-inammation, ainsi qu'�a la dynamique de la amme au sein de l'�ecoulement turbulent.La �gure 4.26 montre, dans le cas de la simulation temporelle, le taux de r�eaction moyen etses uctuations, conditionn�es selon la valeur de la fraction de m�elange, avant et apr�es l'auto-inammation. Il est clair que dans cette simulation, la turbulence joue un rôle pr�epond�erant.Dans les calculs de couche de m�elange spatiale, les uctuations du taux de r�eaction, condition-n�ees selon Z, �etaient plusieurs ordres de grandeur en dessous des valeurs moyennes.En comparant le taux de r�eaction moyen en fonction du temps calcul�e en DNS et calcul�e avecle mod�ele PDFA/CHI (�gure 4.27), nous observons que l'accord reste toujours bon pendant lap�eriode d'auto-inammation. A nouveau, avec le mod�ele PDFA/CHI, le taux de r�eaction estsurestim�e d�es que la amme de di�usion commence �a s'�etablir. Cependant, ce qui est importantdans cette comparaison est la constatation que le mod�ele PDFA/CHI, même dans une situationtr�es turbulente, reproduit correctement l'auto-inammation.La �gure 4.27 donne aussi une image du taux de r�eaction moyen calcul�e avec l'expressiond'Arrhenius ne faisant intervenir que des valeurs moyennes (�equation 3.24). La mauvaisedescription de l'auto-inammation est dans ce cas tr�es claire. Le processus d�emarre plus tôt et letaux de r�eaction atteint tr�es rapidement des valeurs tr�es �elev�ees. Ceci d�emontre l'importance dela prise en compte de l'inuence du champ turbulent sur le d�eroulement de l'auto-inammation.
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Figure 4.26 : Taux de r�eaction moyen et ses uctuations conditionn�ees selon les valeurs deZ (simulation temporelle). Des courbes avant et apr�es l'auto-inammation sont trac�ees. Nouspouvons observer l'importance relative de la valeur rms du taux de r�eaction par rapport �a lavaleur moyenne.4.6 Discussion et d�eveloppementUn mod�ele de m�elange et d'auto-inammation fond�e sur une approche pdf pr�esum�ees a �et�epropos�e et �etudi�e. Les tests e�ectu�es par rapport aux r�esultats DNS montrent que le mod�elese comporte bien durant l'auto-inammation et une partie de la combustion pr�em�elang�ee quisuit. Le taux de r�eaction moyen est surestim�e lors de l'�etablissement de la amme de di�usion.Pendant cette p�eriode, le front de amme devient alors tr�es �n et le mod�ele �a pdf devient tr�essensible �a la mani�ere dont les variables de l'�ecoulement (les Yi et T ) sont calcul�ees en fonctionde �c et de Z. Un mod�ele de amme de di�usion, ainsi qu'un couplage entre la combustion basseet haute temp�erature sont propos�es pour rem�edier �a ce probl�eme (mod�ele PDFA/CHI).4.6.1 Validit�e des simulations DNS utilis�eesConcernant les simulations num�eriques directes utilis�ees, certains aspects capables d'inuencerles r�esultats obtenus dans la section 4.4 doivent être soulign�es. Un des handicaps importantsde la DNS est la di�cult�e de garder un niveau de turbulence constant pendant le calcul.Typiquement, apr�es l'initialisation d'un champ turbulent dans le domaine, l'intensit�e turbulented�ecrô�t au cours du temps. D'autant plus, que lorsque des r�eactions chimiques de combustionavec fort d�egagement de chaleur ont lieu, la viscosit�e laminaire augmente. L'�ecoulement tendalors �a se "laminariser".Un des moyens de r�esoudre ce probl�eme est l'injection de turbulence dans le domaine decalcul. Un champ turbulent est initialis�e dans un domaine virtuel, v�eri�ant l'�equation deconservation de la masse. La turbulence ainsi g�en�er�ee, est inject�ee au fur et �a mesure dans
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Figure 4.27 : Taux de r�eaction moyen: Calcul DNS; mod�ele PDFA/CHI; expression d'Arrheniusavec des valeurs moyennes. Chaque tranche de temps correspond �a un instant de calcul. Lesr�esultats DNS pr�esent�es sont obtenus en moyennant le taux de r�eaction selon la direction y+ �al'instant choisi. Le r�esultat �a chaque pas de temps est semblable au pro�l de taux de r�eactionmoyen pr�esent�e.



4.6. DISCUSSION ET D�EVELOPPEMENT 115le domaine r�eel, o�u toutes les �equations de conservation sont r�esolues. La dur�ee du calcul estproportionnelle �a la longueur du domaine virtuel. Le probl�eme de cette approche est le fait quetoutes les perturbations qui apparaissent peuvent remonter l'�ecoulement et ainsi interf�erer avecle champ turbulent cr�e�e. Van Kalmthout a essay�e de surmonter cette di�cult�e en injectant laturbulence par moyen d'un �ecoulement supersonique [68]. La dur�ee de la simulation est alorscontrainte par la vitesse tr�es �elev�ee de l'�ecoulement. Le d�elai d'auto-allumage de la couche dem�elange doit être su�samment petit pour que la amme ait le temps de s'�etablir dans leslimites du domaine de calcul. Ce d�elai est impos�e par la valeur du nombre de Damk�ohler, qui aun rapport direct avec la constante pr�e-exponentielle dans le terme d'Arrhenius (�equation 3.15).Un autre probl�eme, cette fois ci de nature num�erique, est la di�cult�e des codes de calcul�a traiter des gradients in�nis et donc, d'initialiser le champ de m�elange YF YO avec unevaleur nulle. Ce serait la situation id�eale, car un des objectifs de ce travail est pr�ecis�ementl'analyse de la turbulence sur la formation du m�elange et en cons�equence, sur les m�ecanismesd'auto-inammation. Or, une valeur non nulle du terme YF YO au d�ebut du domaine impliquel'existence d'un m�elange initial.Nous venons de voir que dans les simulations de Van Kalmthout, d'un côt�e le d�elai d'auto-allumage doit être tr�es court et de l'autre côt�e, les calculs d�emarrent d'une situation o�u ilexiste d�ej�a du m�elange entre le carburant et l'oxydant. Ce m�elange est calcul�e �a partir dela solution des �equations de transport des esp�eces F et O pour un �ecoulement laminaire,unidimensionnel sans r�eaction chimique (�equations 4.1). En cons�equence, le carburant etl'oxydant sont compl�etement m�elang�es �a l'entr�ee du domaine de calcul. Comme le d�elai d'auto-allumage est court, l'�ecoulement turbulent n'a pas le temps d'agir sur la zone de m�elange. Lastructure de m�elange est pliss�ee et agit�ee par les gros tourbillons, mais la distance entre lesiso-lignes de m�elange reste pratiquement inchang�ee. Sur la �gure 4.28, les �evolutions des tauxde r�eaction moyens, conditionn�es par rapport �a la fraction de m�elange stoechiom�etrique, sonttrac�ees pour les trois niveaux de turbulence �etudi�es (Ret = 100, 200 et 300). La co��ncidence dud�elai d'auto-allumage caract�eristique des trois courbes sugg�ere que la turbulence n'a pas eu letemps d'agir sur la structure interne du m�elange, modi�ant ainsi le d�elai. L'�evolution du tauxde r�eaction pour Z = Zst, caract�eristique de l'�ecoulement laminaire correspondant (non montr�esur la �gure), co��ncide aussi avec les �evolutions turbulentes trac�ees. Ceci con�rme le fait quel'interaction entre la turbulence et la structure interne de la zone de m�elange est n�egligeablependant la p�eriode avant l'auto-inammation.Il est important de noter que ce probl�eme ne met pas en question les conclusions obtenuesdans la section 4.4 �a propos des performances du mod�ele PDFA et de la validit�e de seshypoth�eses. Il s'agit bien d'un �ecoulement turbulent, qui permet l'analyse de l'interaction entreles structures turbulentes et la amme.4.6.2 D'autres restrictions li�ees aux calculs DNSMalgr�e leurs di��erences, les simulations spatiale et temporelle ont des probl�emes communs,caract�eristiques des �etudes DNS e�ectu�ees. Nous discutons ici les e�ets de l'utilisation d'unm�ecanisme chimique �a une seule �etape, ainsi que l'inuence de l'absence de cisaillement moyenau sein de l'�ecoulement turbulent.
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Figure 4.28 : Simulation spatiale. Taux de r�eaction moyen conditionn�e �a Z = Zst. Comparaisondes �evolutions pour di��erents niveaux de turbulence.Chimie �a une ou �a plusieurs �etapesBeaucoup de questions se posent �a propos de l'identi�cation des e�ets dominants sur lesm�ecanismes d'auto-inammation. De nombreuses r�eactions chimiques ont lieu, faisant intervenirbeaucoup d'esp�eces radicalaires interm�ediaires. La pr�esence des radicaux pour emballer lar�eaction est fondamentale. Un mod�ele qui envisage la reproduction �d�ele et quantitative del'auto-inammation doit tenir compte de la chimie. Mais comme nous l'avons vu aussi dans lasection 3.2, une r�eaction chimique ne peut avoir lieu que si les r�eactifs se trouvent m�elang�es. Or,dans un �ecoulement turbulent o�u le carburant et l'oxydant sont initialement s�epar�es (commedans un moteur Diesel), c'est la turbulence qui conditionne la formation du m�elange. Les e�etsturbulents et les e�ets chimiques sont donc intrins�equement li�es lors de l'auto-inammation.Dans ce chapitre, nous avons essay�e de quanti�er les e�ets turbulents. Nous avons vucomment la turbulence agit lors de la formation du m�elange r�eactif et ensuite, comment elleagit sur une amme. Pour cela, l'utilisation de simulations dont la chimie se d�eroule en uneseule �etape est licite. Que ce soit avec une chimie �a une ou �a plusieurs �etapes, la r�eaction n'a lieuqu'au sein de la partie m�elang�ee des r�eactifs. Si le mod�ele propos�e r�eussit �a d�ecrire l'allumageen chimie simple, nous pouvons alors envisager son extension en chimie complexe. De plus, laformulation pdf choisie est directement applicable �a des m�ecanismes chimiques plus complexes.Ceci fait partie de son d�eveloppement si l'objectif est l'application �a des cas exp�erimentauxconcrets.Inuence du cisaillementLe cisaillement est une caract�eristique importante d'un �ecoulement turbulent. L'�etirement, dontnous avons discut�e les e�ets sur une amme dans la section 2.4, est le r�esultat sur la amme



4.6. DISCUSSION ET D�EVELOPPEMENT 117de l'action du cisaillement. Il est fortement incr�ement�e en pr�esence des structures turbulentes.Le cisaillement constitue une source d'instabilit�es qui impliquent le passage de l'�ecoulement dela situation laminaire �a la situation turbulente. Dans un moteur Diesel, quand le carburantest inject�e dans la chambre de combustion �a des vitesses tr�es �elev�ees, un fort cisaillement estg�en�er�e. Il est responsable d'une partie importante de la turbulence pr�esente dans la chambre.Or, dans les simulations spatiale et temporelle, il n'y a pas de cisaillement moyen sur lefront de amme. Une partie importante de l'e�et du champ turbulent sur la amme est doncperdue. Cependant, même si le cisaillement moyen est nul, la amme est toujours soumise�a des �etirements locaux importants, qui r�esultent des mouvements des di��erentes structuresturbulentes. Sur la �gure 4.3, nous observons que d�es que la amme de di�usion est �etablie,le taux de r�eaction est le plus fort dans les r�egions o�u l'�etirement sur la amme est le plusimportant. Des e�ets de cisaillement locaux importants peuvent donc être reproduits, même sien moyenne l'�ecoulement moyen relatif est nul entre le carburant et l'oxydant.
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Chapitre 5Int�egration du mod�ele PDFA/CHIdans un code RANS 1D5.1 IntroductionGrâce �a la simulation num�erique directe, nous avons pu �etudier le processus d'allumage etd'�etablissement d'une amme de di�usion au sein d'une couche de m�elange turbulent. Unmod�ele de combustion Diesel a �et�e propos�e et ses r�esultats ont �et�e test�es par rapport �a descalculs DNS.La pr�ecision des calculs DNS est due d'un côt�e aux maillages tr�es �ns utilis�es et d'un autrecôt�e �a l'utilisation de sch�emas num�eriques d'ordre �elev�e en temps et en espace. Avec desmaillages �ns, toutes les �echelles spatiales de l'�ecoulement turbulent peuvent être trait�ees.L'application de la DNS �a des g�eom�etries de taille r�eelle, ainsi qu'�a des con�gurationsphysiques compliqu�ees, int�eressantes du point de vue industriel, est impossible. La r�esolutiondes �equations moyenn�ees qui d�ecrivent le probl�eme s'av�ere alors n�ecessaire, avec tous les e�ortsde mod�elisation que cela implique.Dans un code de calcul de valeurs moyennes (que nous appelons RANS pour "ReynoldsAveraged Navier Stokes"), des grandeurs comme la variance de la fraction de m�elange, ladissipation scalaire moyenne et les grandeurs caract�eristiques du front de amme ne sont pasdirectement disponibles. Il faut, �a partir des valeurs moyennes des variables de l'�ecoulement,mod�eliser les variables qui manquent. L'adaptation du mod�ele PDFA/CHI �a un code RANSn'est donc pas imm�ediate.Il faut dans un premier temps d�eterminer toutes les variables n�ecessaires �a la r�esolutiondu probl�eme. Ensuite, apr�es l'implantation du mod�ele, il est important d'�etudier son com-portement num�erique. Les probl�emes de conditions initiales et de conditions limites li�ees auxgrandeurs transport�ees par l'�ecoulement doivent être r�esolus. En�n, les probl�emes physiquescaract�eristiques des syst�emes �a �etudier demandent une r�esolution cas par cas.Ce chapitre est d�edi�e �a la description et �a l'analyse de ces probl�emes. Le mod�ele decombustion Diesel propos�e est adapt�e et implant�e dans le code RANS KIVA II MB [91, 92].Le code KIVA II de Amsden et al. [91] r�esout les �equations moyenn�ees de Navier-Stokes, deconservation de la masse, de conservation de l'�energie et de conservation des esp�eces chimiquesdans des �ecoulements tridimensionnels, non stationnaires, compressibles, turbulents et r�eactifs.119



120 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1DLes termes ind�etermin�es dans les �equations moyennes li�es �a la turbulence sont mod�elis�es �a partirdu mod�ele k� �. Des �equations de transport de l'�energie cin�etique turbulente k et de son tauxde dissipation � sont r�esolues. Le code KIVA II est tr�es bien adapt�e au calcul de g�eom�etriescomplexes avec des fronti�eres mobiles (comme les chambres des moteurs �a combustion interne).Habchi et Torres [92] ont introduit le traitement de maillage multi-blocs et des m�ethodesde relaxation du maillage. Le domaine de calcul peut ainsi être divis�e en plusieurs modules�el�ementaires et les mouvements irr�eguliers de di��erentes mailles peuvent être g�er�es. Il est alorspossible de r�ealiser des calculs d'�ecoulements dans les conduites d'admission et dans la chambrede combustion d'un moteur, avec des mouvements non simultan�es des soupapes et du cylindre.Dans ce chapitre, des tests sont r�ealis�es sur une version unidimensionnelle du code, adapt�ee �al'�etude param�etrique de mod�eles de combustion. Cette con�guration permet de tester le mod�elePDFA/CHI d'une fa�con proche de celle utilis�ee dans un calcul moteur tridimensionnel. Les�equations de transport de la masse, de la quantit�e de mouvement, de l'�energie et des esp�eceschimiques sont r�esolues. La di��erence par rapport �a son application dans une con�gurationr�ealiste est la non r�esolution des �equations de transport de l'�energie cin�etique turbulente et deson taux de dissipation. Dans le cas 1D, le mod�ele k� � est utilis�e, mais des valeurs de k et de� constantes sont impos�ees le long du calcul.Les pas donn�es pour la mod�elisation du taux de r�eaction en fonction des di��erentes �etapessuivies dans ce travail sont r�esum�es dans le tableau 5.1.DNS Mod�ele - DNS Mod�ele - KIVA~Z ,gZ"2, ~YF Mesur�ees (moyennes) Mesur�ees Mod�elis�ees�c Calcul�ee Mod�elis�ee Mod�elis�eeP (Z) Mesur�ee Pr�esum�ee Pr�esum�eeP (c) Mesur�ee Pr�esum�ee Pr�esum�eeYF;eq Mesur�ee Calcul�ee (analyse asymp-totique Cuenot et Li~nan) Calcul�ee (hypoth�ese deBurke-Schumann dechimie in�niment rapide)�_! Mesur�e Mod�elis�e Mod�elis�ef (�c) Mesur�ee Calcul�ee par rapport �a laDNS Calcul�ee en fonction de �cTableau 5.1 : Les di��erentes �etapes de la mod�elisation du taux de r�eaction.Dans ce tableau, les di��erentes variables qui interviennent dans le calcul du taux de r�eactionmoyen sont repr�esent�ees en fonction de l'outil utilis�e pour sa d�etermination. Ainsi, la premi�erecolonne correspond aux calculs DNS pr�esent�es dans la section 4.2, la deuxi�eme colonnecorrespond aux tests du mod�ele par rapport �a la DNS (sections 4.4 et 4.5) et la troisi�emecolonne indique comment dans ce chapitre les variables sont calcul�es dans le code KIVA. Dansce dernier cas, il faut distinguer entre les tests 1D de e chapitre et les tests 2D du chapitresuivant. Les tests 2D impliquent la r�esolution des �equations de transport de k et de �, tandisque pour les tests 1D, ces variables sont impos�ees et ne changent pas au long de l'�ecoulement.



5.2. TESTS 1D 1215.2 Tests 1D5.2.1 Description du probl�emeLe mod�ele PDFA/CHI a �et�e implant�e dans le code de calcul KIVA II MB. Il a �et�e test�e enfonction de param�etres chimiques, turbulents et num�eriques et son comportement a �et�e compar�e�a celui du mod�ele de combustion Diesel modulaire traditionnel d�ej�a implant�e dans KIVA. Celui-ci contient un module d'auto-inammation, actif jusqu'�a une certaine valeur de la temp�eraturemoyenne, �a partir de laquelle le mod�ele de Magnussen et Hjertager [71] est activ�e. Le mod�elede Magnussen et Hjertager, d�ecrit dans la section 2.4.4 permet le traitement de toute la phasede combustion �a haute temp�erature avec l'�etablissement d'une amme de di�usion turbulente.Ce mod�ele suppose que l'�equilibre chimique existe et que la chimie est in�niment rapide.Le mod�ele PDFA/CHI a d'abord �et�e test�e sur une con�guration simple, unidimensionnelle.Il s'agit d'un �ecoulement de carburant et d'oxydant partiellement pr�em�elang�es, dont lesconcentrations de deux esp�eces se superposent sur une �epaisseur �Z << Lx, �etant Lx lalongueur du domaine unidimensionnel. La vitesse moyenne de l'�ecoulement est nulle. Les pro�lsinitiaux de carburant et d'oxydant r�esultent de la r�esolution de l'�equation 3.14 non moyenn�ee(�ecoulement laminaire), sans terme source dû �a la r�eaction chimique et sans terme de convection(deuxi�eme terme du cot�e gauche). Les conditions limites sont: x ! �1, YF = 1, YO = 0;x ! +1, YF = 0,YO = 1. Le temps t0 auquel la solution de l'�equation 3.14 est calcul�ee,correspondant �a l'�epaisseur �Z , est petit par rapport aux �echelles de temps caract�eristiques duprobl�eme. Les r�esultats de cette op�eration sont pr�esent�es sur la �gure 5.1.
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122 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1DLe pro�l initial de temp�erature est calcul�e en fonction des temp�eratures limites et desconcentrations de F et de O (�equation 3.27). La temp�erature initiale de l'oxydant est sup�erieure�a la temp�erature du carburant. Les ordres de grandeur sont typiques de la chambre decombustion d'un moteur Diesel: Temp�erature du carburant TF;0 = 300:0K et temp�eraturede l'oxydant TO;0 = 1000:0K. Le combustible utilis�e est le n-heptane (C7H16) et l'oxydant estl'oxyg�ene de l'air. Les concentrations limites de carburant et d'oxydant sont respectivement,YF;0 = 1:0 et YO;0 = 0:233. Le domaine unidimensionnel de calcul a une longueur Lx = 1:0cm1.Le code KIVA r�esout num�eriquement les �equations instationnaires de conservation de lamasse, de la quantit�e de mouvement, de l'�energie et des esp�eces chimiques �a densit�e variable.La m�ethode num�erique utilis�ee est la m�ethode des volumes �nis. Dans la version 1D utilis�eici, le niveau de turbulence est impos�e comme une constante. Les e�ets de la turbulence ontdonc �et�e simul�es en imposant un coe�cient de di�usion turbulent Dt constant dans le temps,calcul�e en fonction des valeurs souhait�ees de l'�energie cin�etique turbulente k et de la longueurint�egrale lt, Dt = C�Sc k2� (5.1)o�u Sc = 1, C� = 0:09 et � (taux de dissipation de l'�energie cin�etique turbulente) est calcul�e par,� = 0:42k 32lt (5.2)5.2.2 Sensibilit�e du mod�ele PDFA/CHI par rapport aux param�etres num�e-riques et physiquesDans un premier temps, le comportement du mod�ele a �et�e �evalu�e par rapport aux param�etreschimiques: Constante pr�e-exponentielle et temp�erature d'activation (�equation 3.15). La valeurde la constante pr�e-exponentielle est directement li�ee au d�elai d'auto-allumage, puisqu'elleconditionne directement l'ordre de grandeur du taux de r�eaction. La temp�erature d'activationest li�ee au gradient du taux de r�eaction. Nous avons choisi la temp�erature d'activation �a partirdes valeurs donn�ees par Westbrook et Dryer [93] pour le m�ecanisme simpli��e d'oxydation del'heptane (Ta = 15102K). La constante pr�e-exponentielle a �et�e choisie de mani�ere �a avoirdes temps de calcul raisonnables (A = 5:1 � 10+9s�1 par rapport �a A = 5:1 � 10+11 s�1 deWestbrook et Dryer). La fa�con arbitraire dont ce dernier param�etre a �et�e choisi est justi��eepar le fait qu'aucune comparaison avec des r�esultats exp�erimentaux ne va être e�ectu�ee surcette con�guration. Il s'agit dans un premier temps d'une �etude de sensibilit�e du mod�ele et nonde sa validation. Il faut toutefois garder en m�emoire que l'ordre de grandeur du d�elai d'auto-inammation dans un moteur Diesel varie entre 1 et 2ms. Westbrook et Dryer proposentaussi pour cette r�eaction une d�ependance non lin�eaire du taux de r�eaction en fonction desconcentrations d'oxydant et de carburant,_!i = �AY nFF Y nOO exp (�Ta=T ) (5.3)o�u l'exposant nF = 0:25 et l'exposant nO = 1:5. La con�guration chimique de base du probl�eme1D est r�esum�ee dans le tableau 5.2.1Toutes les dimensions en unit�es CGS (KIVA II MB)



5.2. TESTS 1D 123A �s�1� Ta (K) nF nO5:1� 10+9 15102 0:25 1:5Tableau 5.2 : Param�etres chimiques de r�ef�erence du cas 1D �etudi�e.Les tests param�etriques suivants ont �et�e e�ectu�es sur la con�guration 1D:� Comportement num�erique du mod�ele par rapport au pas de temps de calcul.� Di��erentes possibilit�es pour initialiser gZ"2.� Inuence du nombre de mailles utilis�ees dans l'initialisation des pro�ls de ~YF et de ~YO .� Inuence de la dissipation scalaire impos�ee.� Modi�cation des param�etres turbulents k et lt, ce qui implique des changements ducoe�cient de di�usion turbulent, ainsi que de l'�etirement mod�elis�e �=k.� Comparaisons avec le mod�ele de combustion Diesel d�ej�a implant�e dans KIVA II MB(mod�eles de Zellat et Zeller [2] et de Magnussen et Hjertager [71]).L'implantation du mod�ele PDFA/CHI dans un code de calcul moyen implique des modi-�cations par rapport au mod�ele utilis�e lors des �etudes comparatives avec les r�esultats DNS.Ainsi, pour le calcul de la variable d'avancement, YF;eq a �et�e d�e�nie par rapport �a une chimiein�niment rapide (�equation 3.19). Les �equations 3.25 et 3.26 sont r�esolues avec une chimie in�-niment rapide. Ces hypoth�eses ont �et�e valid�ees en tra�cant les pro�ls de ~YF et de ~YO en fonctionde Z. Dans les con�gurations �etudi�ees, ils s'approchent en e�et des pro�ls correspondant auxsolutions avec chimie in�niment rapide (�gure 5.2).Sensibilit�e par rapport au pas de temps de calculL'inuence du pas de temps de calcul �t sur le mod�ele PDFA/CHI a �et�e �etudi�ee. Les r�esultats(pr�esent�es sur la �gure 5.3) ont montr�e que le pas de temps qui assure la convergence des calculsest �t = 1� 10�6s.Sensibilit�e par rapport au nombre de mailles utilis�ees pour d�ecrire le gradientinitial de ~ZComme nous l'avons vu dans la section 4.6.1, la description de gradients in�nis par des codes decalcul pr�esente des di�cult�es. L'�etude d'un probl�eme de m�elange entre deux esp�eces impliquedonc en d�ebut de calcul l'imposition de gradients de concentration �nis sur leur interface. Il nefaut cependant pas que le nombre points utilis�es pour d�ecrire ces gradients inuence le r�esultatdu calcul. Dans la con�guration 1D, nous allons �etudier si en changeant le nombre de maillesutilis�e pour d�ecrire le gradient initial de ~Z , le probl�eme converge vers une solution unique.Le gradient initial de la fraction de m�elange r�esulte de la solution de l'�equation de transportde ~Z (�equation 2.10 moyenn�ee) en r�egime instationnaire, sans terme de convection et avec uncoe�cient de di�usion �egal au coe�cient de di�usion turbulente, caract�eristique du probl�eme
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Figure 5.2 : Evolution des pro�ls de concentration de carburant et d'oxydant dans les conditionsde r�ef�erence du calcul unidimensionnel (tableaux 5.3 et 5.2).1D �etudi�e. La solution est prise �a un instant t = t0 inf�erieur au temps chimique caract�eristiquedu probl�eme.2Nous avons �etabli un pro�l initial de ~Z sur 20% de la longueur du domaine de calcul. Lenombre de mailles utilis�e pour d�ecrire le pro�l de variation de ~Z , nous l'appelons �Z . En gardantun maillage toujours uniforme, des calculs ont �et�e e�ectu�es avec 40, 50, 100 et 200 mailles dansle domaine (�Z respectivement �egale �a 8, 10, 20 et 40 mailles).Sur la �gure 5.4 sont repr�esent�es des pro�ls de la variance de la fraction de m�elange pourt = t0 (en fonction de ~Z) et des �evolutions dans le temps du taux de r�eaction global, pour lesdi��erentes valeurs de �Z . Dans tous les cas, la convergence a �et�e obtenue avec �Z = 20, mêmesi l'erreur commise avec �Z = 10 n'�etait pas tr�es grande.Initialisation de gZ"2La r�esolution de l'�equation de transport de la variance de la fraction de m�elange impliquel'initialisation de cette grandeur en d�ebut de calcul. Il s'agit, comme nous allons voir, d'un desaspects probl�ematiques de la mod�elisation bas�ee sur le transport de ce param�etre.La variance de la fraction de m�elange doit être calcul�ee de fa�con coh�erente par rapport �al'initialisation du pro�l de fraction de m�elange. Pour calculer sa valeur initiale, il aurait falluconnâ�tre davantage l'�etat du m�elange �a l'instant initial de calcul. Or, ceci n'est pas possible,car nous ne pouvons pas r�esoudre analytiquement l'�equation moyenn�ee de transport de gZ"22Selon Williams [18], le temps chimique de r�ef�erence pour un syst�eme initialement non pr�em�elang�e dontl'oxydant est la source chaude est �ref = (AYF;0YO;0 exp (�Ta=TO;0))�1.
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Figure 5.3 : Sensibilit�e du mod�ele PDFA/CHI par rapport au pas de temps de calcul. La densit�epartielle de carburant et la temp�erature ont �et�e suivies sur une maille au centre du domaine decalcul �a environ ~Z = 0:5.
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Figure 5.4 : Variance de la fraction de m�elange pour t = t0 et du taux de r�eaction moyen global,en fonction du nombre de mailles dans le pro�l initial de ~Z.comme nous l'avons fait pour l'�equation de transport de Z3. Nous savons seulement que gZ"2ne peut varier qu'entre deux bornes bien d�e�nies repr�esentant chacune des situations physiquesdistinctes:� La limite inf�erieure de gZ"2 est la valeur nulle, ce qui implique que gZ (1� Z) = ~Z �1� ~Z�et donc que partout o�u l'oxydant et le carburant sont en pr�esence un de l'autre, ils sontparfaitement m�elang�es. Ceci correspond �a la situation laminaire ce qui implique que laturbulence est dans ce cas n�eglig�ee jusqu'au d�ebut de la simulation. C'est la situation�etudi�ee dans la DNS.� L'autre possibilit�e est d'attribuer �a la variance initiale sa valeur maximale. Celle-ci estdonn�ee par gZ"2max = ~Z �1� ~Z� ce qui est repr�esentatif d'un �ecoulement intermittententre deux esp�eces non m�elang�ees. La di�usion laminaire est dans ce cas n�eglig�ee devantles uctuations de l'�ecoulement turbulent.Comme il n'est pas possible de connâ�tre, dans l'intervalle [0; ~Z �1� ~Z�], la valeur la plusadapt�ee au probl�eme en �etude, nous avons �etudi�e les deux cas extrêmes.Les r�esultats pr�esent�es sur la �gure 5.5 montrent que le changement de gZ"2 initiale ne modi�ele comportement de l'auto-allumage que dans les cas o�u le m�elange initial est nul (ou de fa�con�equivalente, gZ"2 = ~Z �1� ~Z�). En e�et, quand le syst�eme part d'une con�guration o�u F et3Rappelons que le m�elange non r�eactif peut être calcul�e par gZ (1� Z) = ~Z �1� ~Z��gZ"2.



5.2. TESTS 1D 127O sont pour t = t0 compl�etement m�elang�es, la turbulence n'a pas le temps d'intervenir etpar rapport au d�elai d'auto-allumage, tout se passe comme s'il s'agissait d'une con�gurationlaminaire (aussi repr�esent�ee sur la �gure 5.5).
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Figure 5.5 : Comportement du taux de r�eaction pendant la p�eriode d'auto-inammation enfonction de l'initialisation de gZ"2 et des param�etres turbulents. Comparaison avec un mod�eled'auto-inammation cin�etique laminaire (Arrhenius 1 �etape).La question est donc de savoir laquelle des deux con�gurations est la plus r�ealiste dans unmoteur. Sachant que la turbulence joue un rôle important dans la chambre de combustion d'unmoteur Diesel, il ne parâ�t pas logique de consid�erer gZ"2 = 0 en d�ebut de calcul. Dans unemoyenne cyclique, comme celle qui est e�ectu�ee dans KIVA II (les grandeurs moyennes sontcalcul�ees sur l'ensemble des cycles moteurs), il est plus facile d'admettre l'intermittence de laconcentration des esp�eces cycle �a cycle que son invariabilit�e totale. La solution gZ"2 = ~Z �1� ~Z�pour le temps de calcul t = t0 a donc �et�e choisie pour les calculs qui suivent.Sensibilit�e par rapport aux grandeurs turbulentes k et ltLe tableau 5.3 pr�esente la liste des di��erents cas �etudi�es. La longueur int�egrale lt est leparam�etre qui distingue les deux premiers cas des trois suivants. Pour chaque longueur int�egraleconsid�er�ee, l'�energie cin�etique turbulente k a �et�e chang�ee. Nous rappelons que les d�elais d'auto-inammation obtenus ne concernent aucun probl�eme r�eel. Ils doivent servir comme rep�ere pourla comparaison entre les di��erents cas turbulents. L'instant d'auto-inammation a �et�e d�e�niau moment o�u le taux de r�eaction atteint 10% de sa valeur maximale.La �gure 5.6 repr�esente graphiquement l'�evolution des taux de r�eaction dans tout le domainede calcul au cours du temps, ainsi que les iso-lignes de fraction de m�elange ( ~Z = 0 en haut et



128 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1Dcas k �cm2s�2� lt (cm) �t �cm2s�1� �=k �s�1� Ret tal (ms) �_!F;max1 1:5� 104 0.05 1.31 1028 8.3 0.32 21.42 3:0� 104 0.05 1.86 1455 11.7 0.26 24.03 3:0� 103 0.1 1.17 230 7.4 0.66 13.14 3:0� 104 0.1 3.71 727 23.5 0.41 19.35 1:0� 105 0.1 6.77 1328 42.9 0.32 22.9Tableau 5.3 : Les di��erents param�etres turbulents utilis�es dans l'�etude de sensibilit�e.~Z = 1 en bas). Chaque pro�l t = Cte correspond au domaine unidimensionnel en �etude. Danstous les cas, la s�equence d'�ev�enements ayant lieu est la même:� M�elange entre le carburant et l'oxydant avec des taux de r�eactions faibles.� D�ebut de l'auto-allumage avec une zone plus au moins longue en fonction de la turbulence.� Auto-allumage avec une hausse importante du taux de r�eaction.La consommation des r�eactifs dans les points o�u l'auto-allumage s'est produit est presquetotale. En cons�equence, le taux de r�eaction devient �a nouveau tr�es faible dans cette r�egion.La amme se propage alors vers les zones pr�em�elang�ees riche et pauvre en consommant ainsitout le m�elange cr�e�e auparavant. Finalement, une amme de di�usion s'�etablit �a ~Z = Zst(pour le m�elange entre l'heptane et l'oxyg�ene, dans les concentrations indiqu�ees, Zst = 0:062).La �gure 5.7 montre l'�evolution dans le temps du taux de r�eaction moyen int�egr�e sur tout ledomaine.La sensibilit�e du mod�ele par rapport �a la variation des grandeurs turbulentes est illustr�eesur les di��erentes images et courbes des �gures 5.6 et 5.7 respectivement. Les cons�equences dela variation des param�etres turbulents se font sentir autant sur les d�elais d'auto-inammationque sur la forme de la zone de r�eaction.Le param�etre contrôlant directement le d�elai d'auto-inammation est l'�etirement �=k(tableau 5.3): L'augmentation de l'�etirement fait diminuer le d�elai d'auto-inammation. Cecipeut être expliqu�e par le fait que l'augmentation de l'�etirement implique l'augmentation de ladissipation scalaire moyenne et en cons�equence, la diminution de la variance de la fraction dem�elange. Or, la r�eduction de la variance de la fraction de m�elange aboutit �a une quantit�e dem�elange plus importante et donc, des d�elais d'auto-allumage plus courts.La forme de la zone de r�eaction est inuenc�ee par le niveau de di�usion turbulente. Enaugmentant celle-ci, le m�elange est �etal�e dans le domaine, ce qui est con�rm�e par l'�eloignementdes iso-lignes de fraction de m�elange. La comparaison entre les cas 1 et 2 et entre les cas 2et 4 montre que le changement de l'�energie cin�etique turbulente a un e�et moins prononc�e surla largeur de la zone de r�eaction que celui de l'�echelle int�egrale. Ceci est expliqu�e par le faitque le coe�cient de di�usion turbulent d�epend lin�eairement de l'�echelle int�egrale, tandis quel'inuence de l'�energie cin�etique turbulente est en k 12 ,Dt = C�0:42Sck 12 lt (5.4)
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Figure 5.7 : Evolution au cours du temps du taux de r�eaction moyen, int�egr�e sur le domainede calcul dans les di��erents cas turbulents.Cette même d�ependance existe dans le calcul de l'�etirement,�k = 0:42k 12lt (5.5)La �gure 5.6 montre que même si la localisation spatiale du point d'allumage varie, la ammes'allume toujours pour des valeurs de ~Z proches de 0.5, ind�ependamment de la turbulence. Lestravaux de Li~nan [20], de Li~nan et Crespo [4] et de Mastorakos et al. [3] montrent que pourdes conditions limites de temp�erature et de concentration �x�ees, l'allumage a toujours lieu �aune valeur de la fraction de m�elange bien d�e�nie, la fraction de m�elange la plus r�eactive Zmr.Cependant, lorsque il s'agit de l'�ecoulement moyen, il est possible que la valeur moyenne de lafraction de m�elange sur le point d'allumage ne soit pas Zmr. La �gure 5.8, qui montre l'�evolutionde la forme de P (Z = Zst)4 au cours du temps, con�rme que dans les instants initiaux du calcul,avant l'allumage, la probabilit�e de trouver Z = Zst est en e�et maximale pour ~Z = 0:5. Laamme s'allume donc en moyenne �a ~Z = 0:5.Avec des mod�eles d'auto-inammation cin�etiques et laminaires, du type Arrhenius simple,Zellat-Zeller [2] ou Shell [9], qui ne tiennent pas compte de la structure locale du m�elange,l'allumage aura toujours lieu �a ~Z = Zmr .5.2.3 Comparaison avec un mod�ele traditionnelLes mod�eles utilis�es pour les calculs du taux de r�eaction pendant la combustion dans unmoteur Diesel sont des mod�eles cin�etiques laminaires pour l'auto-inammation, coupl�es ensuiteavec des mod�eles alg�ebriques, o�u le m�elange carburant-oxydant est consomm�e selon un temps4Pour le heptane, Zst et Zmr sont tr�es proches (Zst = 0:062).
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Figure 5.9 : Evolution au cours du temps du taux de r�eaction moyen, int�egr�e sur le domainede calcul. k = 1:5e4 cm2s�2, lt = 0:05 cm.
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5.2. TESTS 1D 133continuit�e. Nous rappelons qu'il s'agissait d'une des conditions envisag�ees lors de saconception. Au contraire, le crit�ere de couplage entre les mod�eles d'Arrhenius et deMagnussen, bas�e sur une temp�erature de transition, ne peut pas garantir la continuit�edu taux de r�eaction. Avec le mod�ele ARR/MAG, le taux de r�eaction juste apr�es l'auto-inammation est maximum �a des endroits o�u il �etait auparavant tr�es faible (�gure 5.9). Ceciest dû certainement �a une valeur non appropri�ee de la constanteB li�ee �a la concentration deproduits. Ce dernier terme du mod�ele de Magnussen (�equation 2.67) est le terme dominantjuste apr�es l'auto-inammation.� Les d�elais et la localisation de l'auto-inammation. L'allumage laminaire caract�eristiquede la formule d'Arrhenius ne tient pas compte de l'�etat du m�elange. D�es que dans lamême maille de calcul, les concentrations moyennes d'oxydant et de carburant sont nonnulles, alors les deux esp�eces sont cens�ees être compl�etement m�elang�ees. Le premier pointd'allumage apparâ�t �a ~Z = Zmr, tel que pr�evu par les analyses de Li~nan [20] et deMastorakos et al. [3]. Avec le mod�ele PDFA/CHI, il faut attendre que les deux esp�eces sem�elangent et atteignent les conditions pour que la combustion puisse avoir lieu. En ce quiconcerne l'endroit o�u l'allumage se produit, nous avons vu que lors de l'auto-inammation,P (Z = Zst) est maximale �a ~Z = 0:5 (�gure 5.8).� La forme de la zone de r�eaction apr�es l'auto-inammation pendant la phase de combustionpr�em�elang�ee. Avec le mod�ele PDFA/CHI, la amme est n�ee �a ~Z = 0:5 et se propage ensuitevers des valeurs de ~Z inf�erieures et sup�erieures �a 0.5. Elle s'�eteint au fur et �a mesure queles r�eactifs sont consomm�es. Avec le mod�ele ARR/MAG, le taux de r�eaction est tr�es �elev�epartout o�u il y a des produits de la combustion. Une fois de plus, une valeur non adapt�eede la constante B de l'�equation 2.67 peut être �a l'origine de ce ph�enom�ene.En�n, nous constatons l'accord entre les taux de r�eaction caract�eristiques de la amme dedi�usion �etablie. Il s'agit d'un r�esultat pr�evisible car la chimie devient proche de la situationin�niment rapide. Une fois la amme de di�usion �etablie, le taux de r�eaction est contrôl�e parle taux de m�elange entre les r�eactifs, ce dont les deux mod�eles tiennent compte.5.2.4 Comparaison avec les r�esultats de simulation num�erique directe decouche de m�elange temporelleLes caract�eristiques des r�esultats obtenus en simulation num�erique directe posent en g�en�eral desdi�cult�es vis �a vis de leur comparaison avec les r�esultats donn�es par des codes RANS. En raisonde la taille des domaines de calcul utilis�es en DNS, ainsi qu'�a la structure adimensionnelle des�equations r�esolues par le code NTMIX (code de DNS utilis�e dans le CRCT), la transpositionentre les deux types d'approches n'est souvent pas ais�ee. De même, les codes DNS ne sont eng�en�eral adapt�es qu'�a la r�esolution de con�gurations physiques de grande simplicit�e. L'int�erêtde faire des calculs avec des codes RANS reproduisant les con�gurations DNS est donc limit�e.Cependant, la nature simple du cas test 1D utilis�e pour l'�etude du mod�ele PDFA/CHI s'adaptebien �a ce genre d'exercice. Nous avons vu dans la section 4.2.2 que la con�guration de couche delimite temporelle calcul�ee repr�esente un syst�eme statistiquement 1D qui �evolue dans le temps(comme les tests 1D e�ectu�es dans cette section). A d�efaut de r�esultats exp�erimentaux dans descon�gurations plus r�ealistes, ce test est donc un bon moyen de contrôler la validit�e du mod�elePDFA/CHI lors de son implantation dans un code RANS.La premi�ere tâche a r�ealiser est la transformation des param�etres adimensionnels DNS enunit�es physiques. Une variable X est calcul�ee par le produit entre sa valeur adimensionnelle X�



134 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1Det sa valeur de r�ef�erence Xref , X = X�XrefA partir du nombre de Reynolds de la DNS (Reac = 10000 dans le cas �etudi�e),Reac = arefLref�ref = 10000 (5.6)o�u aref , Lref et �ref sont respectivement la vitesse du son, la longueur et la viscosit�ecin�ematique de r�ef�erence, nous pouvons construire un cas r�eel pour KIVA. Les valeurs der�ef�erence des variables caract�eristiques des esp�eces utilis�ees (densit�e, capacit�e calori�que,viscosit�e...) sont celles de l'air �a la temp�erature T = 300K. Le tableau 5.4 est alors obtenu.Reac = 10000  = 1:4 Rair = 287 j=kgKTair = 300K �ref = 1:177kg=m3 �ref = 1:568� 10�5m2=saref = 347m=s Lref = 4:52� 10�4m tref = 1:303� 10�6sTableau 5.4 : Valeurs de r�ef�erence des di��erentes variables de l'�ecoulement. Toutes les autresvariables s'expriment en fonction de ces variables de r�ef�erence.Pour le calcul du taux de r�eaction, une hypoth�ese de chimie simple a �et�e utilis�ee. Le taux der�eaction instantan�e est donn�e par _!i = A�F�O exp (�Ta=T ) (5.7)Les unit�es de la constante pr�e-exponentielle correspondent au produit entre l'inverse d'un tempset l'inverse d'une densit�e. La formulation est ainsi coh�erente avec celle utilis�ee en DNS.Le carburant utilis�e est le m�ethane (CH4) dont la fraction de m�elange stoechiom�etriqueest Zst = 0:055. L'oxydant est l'oxyg�ene dont la fraction massique par rapport �a l'air est 0:233.La temp�erature initiale du carburant est TF;0 = 600K et la temp�erature initiale de l'oxydantest TO;0 = 1200K. Les pro�ls des concentrations de carburant et d'oxydant sont initialis�es dela mani�ere d�ecrite dans la section 5.2.1 en respectant la taille des pro�ls utilis�es en DNS. Parcontre, gZ"2 n'est pas initialis�ee de la mani�ere choisie dans la section 5.2.2. En e�et, en DNSnous n'avons pas le choix de la valeur de gZ"2t=t0 , car elle est forc�ement nulle. En choisissantd'initialiser YF et YO avec la solution de l'�equation de transport di�usif de ces esp�eces enr�egime laminaire, nous sommes en train d'imposer un m�elange total entre les deux esp�eces(gZ"2t=t0 = 0).Un mot doit être aussi dit concernant les param�etres turbulents. Nous avons vu que lar�esolution des �equations de transport de k et de � n'est pas �evidente dans un �ecoulement 1D.De plus, le comportement de ces grandeurs issues de la solution de leurs �equations de transportmod�elis�ees n'est pas le même que celui de la turbulence utilis�ee dans les calculs de couche dem�elange temporelle bidimensionnelle. En e�et, l'utilisation d'une turbulence 2D en DNS sertnos propos du point de vue de l'interaction amme champ turbulent, mais ne peut pas être



5.2. TESTS 1D 135compar�ee �a une turbulence r�eelle [68]. Quand les �equations de Navier Stokes sont r�esolues dansleur forme 2D sans mod�ele de turbulence, la dynamique des structures turbulentes est di��erentede leur dynamique r�eelle. Le transfert d'�energie se fait des petites vers les grandes �echelles. Cecin'est pas reproductible avec le mod�ele k� �. Nous avons donc choisi d'imposer une turbulencehomog�ene dans le domaine, même si ce n'est pas le cas, comme le montre le tableau 5.5.t� �� k�1.11 1.27�10�4 5.56�10�35.56 4.64�10�5 3.35�10�39.65 1.49�10�4 8.90�10�313.06 4.12�10�5 4.84�10�316.56 2.57�10�5 2.00�10�319.38 3.57�10�5 2.25�10�3Tableau 5.5 : Evolution dans le temps des param�etres turbulents k et � pour le calcul DNS 2Dd'une couche de m�elange temporelle.Les r�esultats obtenus, pr�esent�es sur la �gure 5.11, sont tr�es satisfaisants. Le d�elai d'auto-inammation calcul�e est proche du d�elai obtenu en DNS. L'endroit o�u, en moyenne la ammes'allume, est aussi le même dans les deux cas (autour de ~Z � 0:5). Le mod�ele reproduit aussila amme de di�usion �etablie �a la �n de l'auto-allumage.Concernant les di��erences observ�ees, il est clair que la forme de la zone de r�eaction n'est pas lamême et que la di�usion turbulente n'est pas bien reproduite (ph�enom�ene observable �a partir dela forme des iso-lignes de fraction de m�elange). Ceci peut être expliqu�e par les approximationse�ectu�ees lors de la d�etermination des param�etres turbulents. Nous avons v�eri��e que le calcul�etait sensible au niveau de turbulence choisi. Les di��erences dans la forme de la zone d'auto-allumage ne peuvent pas être analys�ees de mani�ere simple. Comme nous l'avons vu lors de lapr�esentation de cette exp�erience num�erique (section 4.2.2), les statistiques e�ectu�ees manquentde donn�ees. D'autres calculs devraient être r�ealis�es en imposant une g�en�eration al�eatoire deturbulence di��erente et en gardant la même physique.
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Figure 5.11 : Comparaison entre le taux de r�eaction moyen calcul�e en DNS dans le cas de lacouche de m�elange temporelle et celui calcul�e par KIVA II MB avec le mod�ele PDFA/CHI. Leslignes continues repr�esentent les valeurs moyennes de la fraction de m�elange au cours du tempsdans le domaine 1D.



5.3. CONCLUSION 1375.3 ConclusionUne version simpli��ee du mod�ele PDFA d'auto-allumage �a pdf pr�esum�ees, coupl�e �a un mod�elede ammelettes en chimie in�niment rapide, a �et�e implant�ee dans le code de calcul KIVA II MB.Les r�esultats obtenus lors de l'�etude du mod�ele dans une con�guration unidimensionnelle sonttr�es satisfaisants. Le mod�ele contient des e�ets chimiques coupl�es �a des e�ets turbulents qui luipermettent de reproduire l'auto-inammation dans une gamme de situations assez vari�ee.L'adaptation e�ective au code KIVA et plus sp�ecialement aux calculs moteur, demandequelques modi�cations du fait qu'il s'agit d'�ecoulements �a pression et �a volume variables et o�ules conditions initiales sont loin d'être homog�enes et bien d�e�nies (pr�esence de gaz non brûl�es,pr�esence de gaz r�esiduels ou �echanges thermiques avec les parois). Il faut donc que les conditionslimites (Yi;0, Ti;0), n�ecessaires dans des di��erentes �etapes de calcul, soient e�ectivement d�e�nies�a chaque pas de temps de calcul.


