
Chapitre 3Mod�elisation du taux de r�eaction3.1 IntroductionNous avons vu dans le chapitre pr�ec�edent qu'une des principales di�cult�es de la mod�elisationde la combustion dans les moteurs Diesel est l'impossibilit�e de traiter la combustion commeun ph�enom�ene global. A cause des �echelles caract�eristiques tr�es di��erentes des ph�enom�enes �eliser, la conception d'un mod�ele unique est di�cile. Ces di��erentes �echelles correspondent�a des phases distinctes du processus de combustion Diesel:� La phase de m�elange des r�eactifs suivie de leur auto-in
ammation.� Le d�eveloppement d'une 
amme de pr�em�elange issue des divers points d'auto-allumage,qui se propage au restant du m�elange r�eactif cr�e�e.� L'�etablissement d'une 
amme de di�usion qui s�epare les deux �ecoulements non r�eactifs decarburant et d'oxydant.Les mod�eles d�ecrits dans le chapitre 2 montrent que la mod�elisation de la combustion dansles moteurs Diesel se heurte en g�en�eral �a deux types de probl�emes:� Le traitement du m�elange pendant la p�eriode d'auto-allumage.� Le couplage entre les di��erents mod�eles utilis�es pour chaque phase de la combustion.Les di��erentes approches �a la mod�elisation de la combustion Diesel sont d�ecrites dans letableau de la �gure 3.1. Pour chacune de ces approches, les di��erents sous-mod�eles utilis�esdans chaque phase sont pr�esent�es. Les param�etres responsables de la communication entreles sous-mod�eles sont signal�es. Chaque approche contient un certain nombre d'�equations detransport additionnelles qu'il faut r�esoudre par rapport au nombre d'�equations de base d'uncode RANS ("Reynolds Averaged Navier Stokes"). La derni�ere ligne du tableau correspond aumod�ele PDFA/CHI qui est propos�e dans la deuxi�eme partie de ce chapitre. Ce mod�ele essaie der�esoudre les deux probl�emes de la mod�elisation de la combustion Diesel mentionn�es ci-dessus.La premi�ere partie de ce chapitre est d�edi�ee �a l'�etude et �a la compr�ehension du m�elangeturbulent. Dans le chapitre pr�ec�edent, nous avons signal�e son importance lors de l'auto-in
ammation et de la combustion en di�usion. Pendant la phase d'auto-in
ammation, lesr�eactions chimiques ne peuvent avoir lieu que si les r�eactifs sont m�elang�es. Le m�elange turbulentcontrôle aussi le taux de r�eaction associ�e �a la 
amme de di�usion qui s�epare l'oxydant du63
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3.1. INTRODUCTION 65carburant. C'est le taux auquel ils se rencontrent qui d�etermine l'intensit�e de la r�eactionchimique. Dans le mod�ele 3CFM, le m�elange turbulent a �et�e pris en compte �a l'aide d'une surfacede m�elange (surface de contact). Dans la section suivante, la d�e�nition d'esp�ece m�elang�ee estabord�ee, ainsi que d'autres approches possibles pour sa mod�elisation en vue de son introductiondans des mod�eles de combustion Diesel.Dans la deuxi�eme partie du chapitre, un mod�ele complet de combustion Diesel est propos�e(mod�ele PDFA/CHI). Ce mod�ele tient compte du m�elange turbulent lors des phases d'auto-in
ammation et d'�etablissement de la 
amme de di�usion. Pour cela, une approche �a pdfpr�esum�ees est utilis�ee. Lorsque une 
amme de di�usion s'�etablit et que la chimie s'approchede l'�equilibre, le mod�ele transite vers une formulation alg�ebrique du type 
ammelettes d�ecritedans la section 2.4.3.



66 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTION3.2 M�elange turbulent non r�eactifAu sein d'un �ecoulement laminaire, le seul m�ecanisme de m�elange entre les di��erentes esp�ecesest la di�usion de masse due �a leur viscosit�e caract�eristique. Lors de la mod�elisation de cetype d'�ecoulement, si dans une maille de calcul des esp�eces di��erentes se retrouvent, alors il estcertain que ces esp�eces sont pr�esentes au même instant et au même endroit. Elles sont doncm�elang�ees dans le sens o�u elles peuvent r�eagir chimiquement.Dans le cadre d'une mod�elisation de premier ordre1 d'un �ecoulement turbulent, nous nedisposons �a chaque pas de temps que des valeurs moyennes des grandeurs calcul�ees. Rien nenous est donc dit concernant l'�etat instantan�e de l'�ecoulement. Le fait d'avoir dans la mêmemaille des concentrations moyennes de deux esp�eces di��erentes de z�ero n'implique donc pas qu'�aun instant donn�e elles soient m�elang�ees (�gure 3.2). Si l'intensit�e des 
uctuations turbulentesde concentration est assez forte, le m�elange peut même ne pas exister dans la maille. Aussi,l'information sur les moyennes ne dit rien sur la mani�ere dont les esp�eces sont distribu�ees dansla maille (leurs gradients ne sont pas connus �a l'�echelle de la maille). Davantage d'informationest donc n�ecessaire. L'objectif de cette section est la compr�ehension des m�ecanismes de m�elangeturbulent et de la mani�ere dont ils peuvent être mod�elis�es.
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Figure 3.2 : Distribution des r�eactifs dans une maille de calcul. La concentration moyenne nesu�t pas �a la description de la structure et de la quantit�e de m�elange.3.2.1 Grandeurs �etudi�ees et proc�edureLa moyenne du produit des concentrations des r�eactifs F et O permet l'�evaluation du m�elangeturbulent dans le domaine de calcul. Une �equation de transport de YF YO est �ecrite et mod�elis�ee.La valeur de YFYO indique en moyenne, o�u F et O sont pr�esents au même endroit et au mêmeinstant. Une valeur locale faible de YFYO par rapport �a sa valeur maximale indique qu'�a cetendroit il existe bien du carburant et de l'oxydant qui sont m�elang�es mais que la concentrationd'au moins un des r�eactifs est faible.1Mod�elisation de premier ordre signi�e que seules les valeurs moyennes des di��erentes variables de l'�ecoulementsont calcul�ees.



3.2. M�ELANGE TURBULENT NON R�EACTIF 67L'�equation de transport de YFYO dans un �ecoulement turbulent non r�eactif, �a densit�econstante s'�ecrit, @@tYF YO + @@xk �ukYFYO + @@xk u0k (YFYO)0 =@@xk �D @@xk YF YO�� 2D@ �YF@xk @ �YO@xk � 2D@Y 0F@xk @Y 0O@xk (3.1)L'utilisation de cette �equation pour des calculs de m�elange dans un code moyenn�e impliquela mod�elisation des deux termes inconnus u0k (YFYO)0 et 2D @Y 0F@xk @Y 0O@xk qui repr�esentent respective-ment des corr�elations de deuxi�eme ordre entre les 
uctuations de la vitesse et des concentrationsdes r�eactifs et entre les 
uctuations de concentration des r�eactifs. Le troisi�eme terme du côt�egauche de l'�equation est mod�elis�e �a partir d'une approche classique du type gradient, �a l'aided'un coe�cient de di�usion turbulente,u0k (YFYO)0 = Dt @@xk YF YO (3.2)L'ensemble des deux derniers termes du côt�e droit de l'�equation repr�esente la dissipation scalairemoyenne ��. La partie qui correspond aux gradients des 
uctuations de concentration est aussiinconnue et doit être mod�elis�ee. Sachant que dans un �ecoulement non r�eactif, les concentrationsdes esp�eces r�eactives YF et YO sont proportionnelles �a la valeur de la fraction de m�elange Zd�e�nie par l'�equation 2.19, (YF = YF;0Z et YO = YO;0 (1� Z)), nous avons,2D @Y 0F@xk @Y 0O@xk ! = �2D @Z 0@xk @Z 0@xk! (3.3)Le terme de droite de l'�equation 3.3 est la partie 
uctuante de la dissipation scalaire d�e�niedans l'�equation 2.32. Nous avons vu que ce terme est en g�en�eral mod�elis�e en supposant quela dissipation de la grandeur scalaire �etudi�ee est proportionnelle �a la dissipation de l'�energiecin�etique turbulente: �=Y 0F Y 0O�=k = CD (3.4)o�u Y 0F Y 0O = YF YO � �YF �YO. Il s'agit du même type d'approche que celle utilis�ee dans lamod�elisation de la partie 
uctuante de la dissipation des scalaires conserv�es (�equation 2.32).3.2.2 Mod�eles pour le calcul de la fraction des esp�eces pr�em�elang�eesLe calcul des fractions de carburant et d'oxydant e�ectivement m�elang�ees fait l'objet du travailde mod�elisation du m�elange turbulent. Pour le faire, il faut:� D�e�nir ce que sont les fractions de carburant et d'oxydant e�ectivement m�elang�ees.� Concevoir un mod�ele, capable �a partir de �YF , �YO et de YF YO, de fournir les fractionsm�elang�ees de carburant �YpF et d'oxydant �YpO .



68 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIOND�e�nition d'une variable caract�erisant le pr�em�elange: �YpiPour d�eterminer quelles sont les quantit�es de carburant et d'oxydant qui sont e�ectivementm�elang�ees, nous allons consid�erer que le carburant et l'oxydant sont m�elang�es lorsque les deuxesp�eces existent en moyenne, au même endroit et au même instant et que leur rapport estcompris dans des bornes de richesse pr�ed�e�nies. La richesse � est d�e�nie par,� = rYFYO (3.5)o�u r est le rapport massique stoechiom�etrique entre l'oxydant et le carburant.Il est plus courant et plus pratique dans les �etudes de m�elange turbulent d'utiliser la fractionde m�elange Z �a la place de la richesse [83]. La fraction de m�elange Z est d�e�nie alg�ebriquementen fonction des concentrations de carburant et d'oxydant. Pour un �ecoulement non r�eactif, o�uYF = YF;0Z et YO = YO;0 (1� Z), � = r YF;0YO;0 Z1� Z (3.6)La concentration moyenne d'une esp�ece pr�em�elang�ee pr�esente sur un point [x0; y0] est alorscalcul�ee comme la moyenne sur un ensemble de N r�ealisations des concentrations instantan�eesde cette esp�ece, conditionn�ee par le fait que la fraction de m�elange instantan�ee soit comprisedans les bornes d'in
ammabilit�e Z1 et Z2,�Ypi (x0; y0) = 1N NXi=1 Yi (x0; y0 jZ1 < Z < Z2 ) (3.7)Mod�elisation de la variable de pr�em�elange: �YpiNous proposons ici deux mod�eles alg�ebriques pour calculer la concentration de carburant(i = F ) pr�em�elang�e. Le premier part de l'hypoth�ese que la concentration moyenne decarburant pr�em�elang�e est proportionnelle �a la concentration moyenne locale de carburant. Cetteproportionnalit�e est d�ecrite par un coe�cient de m�elange Cmel d�e�ni par YF YO normalis�e parsa valeur maximale locale (sur le point de calcul) possible, le produit [ �YF �YO],Cmel = YF YO�YF �YO (3.8)�YpF = Cmel �YF (3.9)Veynante [84] a propos�e un deuxi�eme mod�ele pour la d�etermination de la concentration desesp�eces pr�em�elang�ees. En consid�erant que le m�elange une fois form�e est homog�ene, il est possibled'�ecrire que, �YpF �YpO = YFYO (3.10)En supposant que la richesse du pr�em�elange est �egale �a la richesse calcul�ee �a l'aide desconcentrations moyennes ( �YpF = �YpO = �YF = �YO), une expression pour �YpF est obtenue en fonctionde �YF et de YFYO,



3.2. M�ELANGE TURBULENT NON R�EACTIF 69�YpF = s �YF�YO YF YO (3.11)ce qui est �equivalent �a dire que �YpF = �YFpCmel. Les deux mod�eles sont donc fond�es sur lemême concept.Il est important de noter que dans un probl�eme de combustion, seul le domaine de fraction dem�elange (richesse) o�u le m�elange est in
ammable est signi�catif. Une information additionnellesur la fraction de m�elange doit donc être apport�ee �a la d�e�nition de Cmel. Son application auxcalculs du pr�em�elange ne sera e�ectu�ee que sur le domaine de fraction de m�elange in
ammable.Ce domaine d�epend du carburant utilis�e.3.2.3 D�etermination des pdf de m�elangeJusqu'ici, nous n'avons �etudi�e que le champ de m�elange moyen YF YO �a l'aide duquel nousavons essay�e de d�eterminer alg�ebriquement les fractions de r�eactifs m�elang�es. Pour cela, nousavons �ecrit une �equation de transport de YF YO et nous avons �etudi�e la fermeture des termesde corr�elation d'ordre sup�erieure �a 1 qui apparaissent dans cette �equation. Ceci a aid�e �a lacompr�ehension du concept de m�elange turbulent ainsi que de son importance. Les mod�elesalg�ebriques propos�es pour calculer �YpF ont mis en �evidence la di��erence entre le m�elangemoyen YF YO et le m�elange calcul�e �a partir des concentrations moyennes de r�eactifs �YFet �YO. Il existe cependant un moyen de calculer la concentration d'une esp�ece m�elang�eeen s'a�ranchissant de l'utilisation de mod�eles alg�ebriques. Les Ypi peuvent être calcul�eesdirectement �a partir de leur d�e�nition (�equation 3.7), dans le cas o�u la distribution de probabilit�ede la fraction de m�elange est connue,Ypi = Yi (Z1 < Z < Z2) = Z Z2Z1 Yi (Z)P (Z)dZ (3.12)o�u P (Z) est la fonction densit�e de probabilit�e associ�ee �a la fraction de m�elange Z. Ladistribution de probabilit�e de Z, ensemble avec les informations d�ej�a connues sur les champsmoyens, implique la connaissance compl�ete de la structure du m�elange �a chaque point del'�ecoulement.Si les pdf de la fraction de m�elange peuvent être calcul�ees en fonction de grandeurs connues,obtenues lors des calculs moyens (m�ethode des pdf pr�esum�ees pr�esent�ee dans la section 2.3.4),alors les fractions des esp�eces pr�em�elang�ees peuvent aussi être d�etermin�ees.Il est aussi int�eressant de noter que dans un probl�eme avec r�eaction chimique, pendant l'auto-in
ammation (faible variation de la temp�erature et faible consommation des r�eactifs), le tauxde r�eaction ne d�epend que des fractions massiques de carburant et d'oxydant. Il peut donc êtred�etermin�e en fonction de la fraction de m�elange et de sa fonction densit�e de probabilit�e,�_! = Z 10 _! (Z; T = Cte)P (Z)dZ (3.13)



70 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONL'application de la m�ethode �a pdf pr�esum�ees d�ecrite dans la section 2.3.4 demande laconnaissance des deux premiers moments de la variable al�eatoire utilis�ee: La moyenne etla variance de la fraction de m�elange. La moyenne de la fraction de m�elange est obtenuealg�ebriquement �a partir des concentrations moyennes des esp�eces r�eactives (�equation 2.19).Dans la section 2.3.4 nous avons pr�esent�e l'�equation de transport de la variance de la fractionde m�elange, ainsi que la mani�ere dont ses termes source sont mod�elis�es. L'�etude e�ectu�ee end�ebut de cette section concernant la fermeture de l'�equation de transport de YF YO est extensible�a l'�equation de transport de Z 02. Les deux �equations ont la même nature. Comme sugg�er�e dansla section 2.3.4, �Z et Z 02 permettent la d�etermination des di��erents param�etres d'une pdfpr�esum�ee de Z, qui en g�en�eral est une fonction � (�equations 2.34, 2.35 et 2.36).3.2.4 ConclusionL'importance de la quanti�cation du m�elange entre les esp�eces r�eactives au sein d'un �ecoulementturbulent a �et�e mise en �evidence. Les approches classiques �a la mod�elisation de la combustionDiesel consid�erent que d�es que les concentrations moyennes des r�eactifs dans une maillede calcul sont non nulles, alors ces r�eactifs sont compl�etement m�elang�es et peuvent r�eagirentre eux (comme s'il s'agissait d'un �ecoulement laminaire). Nous avons montr�e que dansun �ecoulement turbulent, il faut prendre en compte les 
uctuations des concentrations pourpouvoir d�eterminer les quantit�es e�ectivement m�elang�ees. Le pr�em�elange a donc �et�e d�e�niet des mod�eles alg�ebriques ont �et�e propos�es pour calculer les concentrations de r�eactifs quipeuvent r�eagir. L'�etude a abouti sur une m�ethode �a pdf pr�esum�ees de la fraction de m�elange,o�u les quantit�es m�elang�ees sont calcul�ees de fa�con naturelle. Quelle que soit la m�ethode utilis�eepour le calcul du m�elange turbulent, une �equation de transport additionnelle doit être r�esolue.En e�et, le champ moyen des di��erentes variables ne su�t pas �a la description du m�elangeturbulent. Celui-ci est intrins�equement li�e au champ turbulent et donc, des informations sur lapartie al�eatoire de ce champ doivent être utilis�ees.La section suivante traite le cas du m�elange turbulent r�eactif. Un mod�ele de combustionqui tient compte des quantit�es m�elang�ees est propos�e. La validation et le test des m�ethodespropos�es (pour les mod�eles non r�eactifs et r�eactifs) sont e�ectu�es dans le chapitre 4.



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 713.3 M�elange turbulent avec combustion: Mod�elisation3.3.1 IntroductionNous avons vu que le m�elange turbulent peut être d�ecrit �a partir de fonctions densit�e deprobabilit�e de la fraction de m�elange. Ces fonctions peuvent être pr�esum�ees �a partir desvariables caract�eristiques de l'�ecoulement moyen plus la variance de la fraction de m�elange.Nous cherchons dans cette section �a formuler un mod�ele de combustion qui tienne compte descaract�eristiques du m�elange pendant les processus d'allumage et d'�etablissement d'une 
ammede di�usion. Pour cela, nous proposons un mod�ele d'auto-in
ammation �a pdf pr�esum�ees quiint�egre les e�ets de la r�eaction chimique (consommation des esp�eces et d�egagement de chaleur)et les e�ets du m�elange turbulent.L'�equation de transport de la fraction massique moyenne d'une esp�ece i ( ~Yi) dans un�ecoulement r�eactif �a densit�e variable est,@ ��~Yi@t + @ ��~uk ~Yi@xk = @@xk  ��Dt @ ~Yi@xk!� �_!i (3.14)o�u Dt est un coe�cient de di�usion turbulente calcul�ee �a l'aide des param�etres turbulents, parexemple du mod�ele k � � et _!i, le taux de r�eaction instantan�e par unit�e de masse, est calcul�epar une formule d'Arrhenius d'ordre 1 par rapport aux esp�eces r�eactives i et j:_!i = �AYiYj exp (�Ta=T ) (3.15)Le param�etre A est un facteur pr�e-exponentiel de dimensions s�1 et Ta est la temp�eratured'activation de la r�eaction chimique.3.3.2 Formulation du mod�ele PDFANous pr�esentons ici un mod�ele appel�e PDFA fond�e sur une approche pdf pr�esum�ees, coupl�ee �aune m�ethode asymptotique pour pr�evoir la structure des zones de r�eaction di�usives [20, 60].Le taux de r�eaction moyen pendant la phase d'auto-in
ammation est mod�elis�e �a l'aide d'unefonction de densit�e de probabilit�e qui permet d'inclure dans le calcul du taux de r�eactionmoyen les e�ets al�eatoires caract�eristiques des champs turbulents. L'expression exacte du tauxde consommation moyen d'une esp�ece i est�_!i = Z +1�1 _!i (X) P (X) dX (3.16)o�u X est le vecteur contenant toutes les variables de l'�ecoulement dont le domaine peut varierentre �1 et +1 et P (X) est la fonction densit�e de probabilit�e jointe de l'ensemble desvariables X .Parmi les variables qui composent le vecteur X , celle qui repr�esente l'�etat du m�elangeentre deux esp�eces F et O �a un instant et une position donn�es est la fraction de m�elangeZ (�equation 2.19). La fraction de m�elange ainsi d�e�nie varie entre 0 et 1 et est un traceur dela quantit�e de carburant pr�esente dans le syst�eme. Elle �equivaut �a la concentration massique



72 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONde F normalis�ee par la valeur YF;0 si l'�ecoulement est non r�eactif. La fraction de m�elangeapparâ�t naturellement dans un probl�eme de m�elange ou de combustion �a travers une 
ammede di�usion o�u, comme situation limite, les deux esp�eces r�eactives sont parfaitement s�epar�eesl'une de l'autre.Pendant l'auto-in
ammation, le mod�ele propos�e ici suppose que _!i peut être exprim�ee enfonction de la fraction de m�elange Z et d'une variable d'avancement de la r�eaction (�a d�e�nir) c,telle que, �_!i = Z 10 _!i (Z; c) P (Z; c) dZ dc (3.17)Le fait d'exprimer le probl�eme de l'auto-in
ammation en fonction de deux variables, Z etc, est caract�eristique de la r�esolution de probl�emes d'allumage et de stabilisation de 
ammesde di�usion [16]. La variable Z sert �a d�e�nir l'�etat du m�elange entre les r�eactifs, tandis que cindique quelle fraction des r�eactifs m�elang�es a d�ej�a brûl�e. Pour les deux situations limites dela 
amme de pr�em�elange en milieu homog�ene et 
amme de di�usion pure �a chimie in�nimentrapide, une seule variable su�rait �a d�ecrire le syst�eme. Dans le premier cas, Z serait uneconstante, tandis que dans la deuxi�eme situation, c n'aurait pas de signi�cation. Les mod�elesd'auto-in
ammation �a deux variables fond�es sur le concept des pdf pr�esum�ees ne sont doncpas nouveaux (cf. le mod�ele de Zhang et al. [15] pr�esent�e dans la section 2.2.4). Janicka etKollmann [85] ont utilis�e ce même formalisme �a deux variables pour la mod�elisation d'une
amme de di�usion H2-Air. Les di��erences entre ces mod�eles sont dues �a la fa�con dont lesvariables de l'�ecoulement sont exprim�ees en fonction de Z et de c, ainsi qu'�a leur relation avecles pdf .D�etermination de la variable d'avancement cNous sommes amen�es �a construire une variable d'avancement qui tienne compte de l'�evolutionde la r�eaction chimique en fonction du m�elange. Pendant la phase de m�elange avant l'auto-in
ammation, si les r�eactions chimiques sont caract�eris�ees par une forte �energie d'activation, laconsommation des r�eactifs, ainsi que l'�evolution de la temp�erature sont n�egligeables. La variabled'avancement �a d�e�nir doit alors être proche de z�ero. Au contraire, quand la 
amme de di�usionest �etablie et le r�egime de combustion atteint l'�equilibre chimique, la variable d'avancementapproche de 1. Elle indique donc, pour une fraction de m�elange �x�ee, quelle fraction des r�eactifsm�elang�es avant l'auto-in
ammation a �et�e consomm�ee entre cette phase et l'�etablissement dela 
amme de di�usion. Nous devons pouvoir construire la variable d'avancement �a partirdes di��erentes courbes d'�evolution des r�eactifs ou de la temp�erature dans l'espace Z. Dansun premier temps, �a titre d'exemple, nous concevons c �a partir des trois variables suivantesrepr�esent�ees sur la �gure 3.3:� La quantit�e e�ective de carburant qui est pr�esente dans le domaine de calcul (YF ).� Sa valeur si l'�ecoulement �etait non r�eactif (YF;mel):YF;mel = YF;0Z (3.18)� Sa valeur lors d'une r�eaction chimique en �equilibre (YF;eq). Si nous consid�erons que la
amme �a l'�equilibre est in�niment mince (
amme de Burke-Schumann),



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 73YF;eq = � 0 si Z � ZstYF;0Z�Zst1�Zst si Z > Zst (3.19)Zst est la valeur de Z calcul�ee quand la proportion entre F et O est stoechiom�etrique(quand r YF = YO).
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74 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIOND�etermination de la pdf de cLa r�esolution de l'�equation 3.17 demande la connaissance de P (Z; c). Des hypoth�eses simpli-�catrices peuvent être e�ectu�ees de mani�ere �a r�esoudre ce probl�eme. En consid�erant d'abordque les variables Z et c ne sont pas statistiquement corr�el�ees et ensuite que c est homog�enedans la maille de calcul et �egale �a sa valeur moyenne �c, alors P (Z; c) peut s'�ecrire,P (Z; c) = P (Z) � (c� �c) (3.22)o�u � (c� �c) est la fonction de Dirac, centr�ee sur le point c = �c. Dans le cas du mod�eled'auto-in
ammation de Zhang et al. [15] qui utilise aussi ce genre de formalisme �a deuxvariables, c est par d�e�nition ind�ependant de Z, car les di��erents termes utilis�es dans soncalcul r�esultent de l'int�egration des Yi dans l'espace Z. Dans une version �evolu�ee de ce mod�eledue �a Chang et al. [87], la pdf de c est repr�esent�ee par une fonction � (comme la distributionde Z). Dans ce cas, soit des hypoth�eses sont e�ectu�ees pour mod�eliser la variance de c �a partirde sa valeur moyenne, soit une �equation de transport de c02 est �ecrite et r�esolue. La pdf dec utilis�ee dans le mod�ele de Janicka et Kollmann [85] est une pdf trimodale avec des pics enc = 0, c = 1 et c = �c, P (c) = a1� (c) + a2� (c� �c) + a3� (c� 1)A nouveau, la variance de c doit être calcul�ee de mani�ere �a connâ�tre les trois param�etres a1,a2 et a3 associ�es �a cette distribution.Mod�ele PDFA: Le taux de r�eaction moyenL'expression du taux de r�eaction moyen s'�ecrit alors,�_!i = Z 10 � (Z; �c)AYi (Z; �c)Yj (Z; �c) exp (�Ta=T (Z; �c)) P (Z) dZ (3.23)avec P (Z) = � � �Z; Z02�. Si la variance Z 02 est tr�es petite, la distribution de Z s'approched'une fonction de Dirac centr�ee sur la valeur moyenne Z = �Z. Les variables qui d�ependent deZ sont elles aussi constantes et �egales �a leurs valeurs moyennes. C'est le cas o�u le m�elange �al'int�erieur de la maille est parfait. Le taux de r�eaction peut dans ce cas être exprim�e en fonctiondes valeurs moyennes, �_!i = ��A �Yi �Yj exp ��Ta= �T� (3.24)Si ce n'est pas le cas, alors l'int�egration de l'�equation 3.23 doit être e�ectu�ee de mani�ere �ad�eterminer le taux de r�eaction moyen.Concentrations et temp�erature en fonction de �c et de ZNous venons d'�etablir �a partir des �equations 3.21 et 3.23 les outils permettant de calculerle taux de r�eaction moyen pendant la phase d'auto-in
ammation. Il faut aussi exprimer lesconcentrations Yi et la temp�erature T en fonction de �c et de Z. La d�e�nition de �c (�equation 3.21)m�ene �a,



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 75Yi (�c; Z) = Yi;mel � �c (Yi;mel � Yi;eq) (3.25)De la même fa�con, c doit pouvoir être d�e�nie en fonction de la temp�erature et donc,T (�c; Z) = Tmel � �c (Tmel � Teq) (3.26)o�u les expressions de Tmel et de Teq sont respectivement,Tmel (Z) = TF;0Z + TO;0 (1� Z) (3.27)Teq (Z) = (TO;0 + ZZst (Tad � TO;0) si Z � ZstTad + Z�Zst1�Zst (TF;0 � Tad) si Z > Zst (3.28)o�u Tad est la temp�erature adiabatique de 
amme de di�usion,Tad = 1(1 + �)  TF;0 + �TO;0 + QCpYF;0! (3.29)Les expressions 3.25 et 3.26 sont des mod�eles justi��es par l'hypoth�ese d'une combustionpr�em�elang�ee s'e�ectuant le long de [MP] dans le diagramme de la �gure 3.3.Un exemple de calcul de la variable d'avancement a �et�e donn�e par l'expression 3.20, compl�et�eepar les �equations 3.18 et 3.19. Nous allons voir maintenant que d'autres expressions peuventêtre utilis�ees dans cette d�e�nition. Il faut toutefois garantir que�Yi (�c; Z) = Z 10 Yi (�c; Z) P (Z) dZ (3.30)avec Yi (�c; Z) donn�ee par l'�equation 3.25 et �c donn�ee par l'�equation 3.21 et que�T (�c; Z) = Z 10 T (�c; Z) P (Z)dZ (3.31)avec T (�c; Z) donn�ee par l'�equation 3.26. Il est possible de montrer que les formulations 3.30et 3.31, associ�ees aux expressions 3.25 et 3.26, sont ind�ependantes de la forme de la pdf de c siZ et c ne sont pas corr�el�ees.3.3.3 Chimie non in�niment rapideL'utilisation des expressions 3.19 ou de 3.28 dans la d�e�nition de c implique que lorsque la
amme de di�usion est �etablie, la chimie doit être in�niment rapide par rapport au m�elangeturbulent (
amme de Burke-Schumann). Si la chimie n'est pas in�niment rapide, en restanttoutefois assez rapide pour que l'�equilibre chimique existe, c n'atteindra jamais la valeur 1 etdonc, le mod�ele ne convergera pas vers la 
amme de di�usion �etablie. Les concentrations decarburant et d'oxydant seront dans ce cas non nulles pour Z = Zst et la temp�erature resteraen dessous de la valeur adiabatique de 
amme de di�usion donn�ee par l'expression 3.29. Sur la�gure 3.3, l'�evolution du terme YF;eq ne suivra pas les droites [A,Zst,B] mais plutôt une courbe



76 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONdu type [A,P',B]. Cette courbe d�ependra du rapport entre les temps chimique et turbulentcaract�eristiques des conditions de l'�ecoulement et du carburant utilis�e. Ce rapport correspondau nombre de Damk�ohler.S'il existe un moyen de calculer le lieu des points [P'] pour une r�eaction chimique en �equilibremais non in�niment rapide, il doit être utilis�e �a la place de l'�equation 3.21. La solution peutêtre l'emploi d'une biblioth�eque de 
ammelettes. Dans le cas de l'utilisation d'une formulation�a chimie simple, cette biblioth�eque peut être obtenue analytiquement. Cuenot [21] pr�esente unem�ethode pour e�ectuer ce calcul, fond�ee sur l'analyse asymptotique de 
ammes de di�usionde Li~nan [20]. La forme de la courbe YF;eq � ~Z� est d�etermin�ee en fonction d'un nombre deDamk�ohler local caract�eristique de la 
amme, calcul�e �a l'aide des param�etres chimiques dusyst�eme (temp�erature d'activation et facteur pr�e-exponentielle) et de la dissipation scalairesubie par la 
amme, Da = 4�A (�f=�0)3(�=�0Cp) (@Z=@x)2f (1 + Zf )2 �3 exp�� TaTad� (3.32)o�u � est la richesse calcul�ee �a partir des concentrations limites,� = r YF;0YO;0 (3.33)et � est le param�etre de l'analyse asymptotique,� = T 2ad=TaQ=Cp YF;0 (3.34)L'indice f indique la position de la 
amme (Zf = Zst) et �0 est la masse volumique de l'esp�eceF �a la temp�erature TF;0. Dans l'expression 3.32, (@Z=@x)2f = �f =2D. Nous reconnaissons en�f la dissipation scalaire �evalu�ee sur la 
amme.Le pro�l de temp�erature peut alors être calcul�e en fonction de Z, de Da et d'une fonction�1 (�), T = Tad �Da�1=3� QCpYF;0 (�1 + ��) (3.35)o�u � est la variable caract�eristique de la zone de r�eaction, sym�etrique autour de Z = Zst� = 12Da1=3� � 1� + 1� (Z � Zf) (3.36)� = 2 1� + �1� + 1 � 1 (3.37)� = TO;0 � TF;0Q=Cp YF;0 (3.38)et �nalement, �1 est la solution de l'�equation di��erentielle d'ordre 2,



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 77d2�1d�2 = ��21 � �2� exp h�Da�1=3 (�1 + ��)i (3.39)soumise aux conditions limites, d�1d� (�1) = �1d�1d� (+1) = +1L'expression 3.35 est le r�esultat de la simpli�cation de l'expansion de T dans la zone der�eaction en n�egligeant des termes d'ordre sup�erieur ou �egal �a �2 o�u � est petite pour desgrandes �energies d'activation,T = Tad �Da�1=3 QCpYF;0 ���1 + ��� + �2�2 + :::� (3.40)La r�esolution du syst�eme d'�equations 3.32 �a 3.39 permet le calcul de la temp�erature T (Z)quand le syst�eme est en �equilibre chimique et donc, le temps chimique est faible devant le tempsturbulent caract�eristique. De la même fa�con, YF (Z) et YO (Z) peuvent être calcul�ees �a partirdes expressions suivantes, YF = YF;0D�1=3a � (�1 + �) (3.41)YO = YO;0D�1=3a � (�1 � �) (3.42)Nous obtenons ainsi des courbes Yi (Z) et T (Z) qui prennent en compte des vitesseschimiques �nies. En particulier, la fonction f (�) (o�u � est fonction de Z) peut être employ�eepour remplacer YF;eq (Z) dans le calcul de c (�equation 3.21).3.3.4 Extension du mod�ele PDFA �a un mod�ele mixte pdf/
ammelettesLe mod�ele PDFA doit pouvoir être appliqu�e pendant les phases de m�elange et d'allumage des
ammes de di�usion, ainsi que pendant leur �etablissement. Cependant, d�es que la 
amme dedi�usion s'approche de l'�equilibre chimique (situation de 
amme �etablie), plusieurs facteurspeuvent contribuer �a ce que le mod�ele n'arrive plus �a suivre le taux de r�eaction r�eel:� Le changement des �echelles caract�eristiques du probl�eme. Pendant l'auto-in
ammation, letemps chimique est grand par rapport au temps de m�elange. Quand la 
amme de di�usionest �etablie, les r�eactions chimiques sont tr�es rapides et le taux de r�eaction est contrôl�e parle taux auquel les r�eactifs se m�elangent.� La mani�ere dont le terme YF;eq utilis�e dans la d�e�nition de la variable d'avancement estcalcul�e reste approximative (analyse asymptotique d�ecrite auparavant ou calcul �a partirdes expressions 3.19). La valeur de c peut s'approcher de 1 sans jamais y parvenir. Dans cecas, l'�equilibre chimique n'est pas atteint. Il y a donc des chances pour que le m�elange soitsurestim�e. Comme la temp�erature est �a ce moment tr�es �elev�ee et que le taux de r�eaction end�epend de mani�ere exponentielle, un m�elange non nul implique un fort taux de r�eaction,



78 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONprobablement lui aussi surestim�e. Il est donc de pr�evoir une grande sensibilit�e du mod�elepar rapport �a la valeur de la variable d'avancement c.� A la limite de Burke-Schumann (chimie in�niment rapide) et si c = 1, le mod�ele PDFAtend vers un taux de r�eaction nul. Or, nous avons vu dans la section 2.4.3 que le tauxde r�eaction est non nul dans cette situation et que sa valeur est contrôl�ee par la valeurde la dissipation scalaire caract�eristique des points o�u le m�elange est stoechiom�etrique(Z = Zst).� En�n, les m�ethodes �a pdf deviennent en g�en�eral impr�ecises d�es que les gradients desgrandeurs intervenant dans le calcul du taux de r�eaction sont forts. C'est le cas dessituations de 
amme de di�usion �etablie.Nous sommes donc devant le deuxi�eme probl�eme de la mod�elisation de la combustion Dieselmentionn�e en d�ebut de chapitre (le premier concern�e la prise en compte du m�elange turbulent).Il s'agit de la conception d'un mod�ele unique capable de traiter des ph�enom�enes physiques avecdes �echelles caract�eristiques tr�es di��erentes. Le probl�eme de la transition de l'auto-allumagevers une 
amme de di�usion �etablie reste donc �a r�esoudre. Il conviendrait de substituer aumod�ele PDFA un mod�ele adapt�e aux 
ammes de di�usion apr�es les phases d'allumage et decombustion pr�em�elang�ee (par exemple, un mod�ele de 
ammelettes). Cependant, il faut g�ererla transition entre les deux. La variable d'avancement semble �a priori le param�etre id�eal pourpasser d'un mod�ele �a l'autre.D'autres grandeurs comme le nombre de Damk�ohler pourraient �eventuellement d�ecrire cettetransition. Cependant, des di�cult�es issues de la non univocit�e de Da en fonction de latemp�erature empêchent son application. Cet aspect est trait�e dans l'annexe C o�u une analysedes m�ecanismes d'allumage et d'�etablissement d'une 
amme de di�usion �a l'aide du nombre deDamk�ohler est e�ectu�ee.L'�etablissement d'une 
amme de di�usion est caract�eris�e, comme il a �et�e vu lors de l'analysede la �gure 3.3, par l'acc�el�eration des r�eactions chimiques de combustion. D�es que la chimies'approche de l'�equilibre, des mod�eles existent pour d�eterminer �_!f . Nous avons d�ecrit dans lasection 2.4.3 un mod�ele de 
amme de di�usion en chimie in�niment rapide, fond�e sur le conceptde 
ammelettes laminaires, pr�esent�e par Bilger [16] et par Williams [18] (nous l'appelleronsmod�ele CHI). Malgr�e sa simplicit�e, ce mod�ele est adapt�e au syst�eme de combustion Diesel�etudi�e. En e�et, nous cherchons un mod�ele vers lequel le taux de r�eaction moyen converge,lorsque la 
amme de di�usion s'�etablit et que la chimie devient in�niment rapide. Le mod�eleCHI (�equation 2.60) ne fait pas intervenir la concentration des esp�eces dans sa formulation,mais simplement le gradient de la fraction de m�elange (par e�et de la dissipation scalaire),�_!F = 12 ��st ~�st YF;01� ZstP (Zst)L'application �a la 
amme de di�usion d'un mod�ele de 
ammelettes implique la validit�e de ceconcept lorsque cette phase est atteinte. Van Kalmthout [68] montre �a partir de r�esultats DNSque dans certaines con�gurations la 
amme de di�usion, une fois �etablie, est localement mincedevant les �echelles turbulentes. Cependant, il s'agit de con�gurations physiques particuli�eresdont la reproductibilit�e dans un moteur n'est pas assur�ee. D'un autre côt�e, Dec [68] montre desvisualisations de 
ammes dans la chambre de combustion dans un moteur Diesel. Ces 
ammes



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 79pr�esentent des contours minces et bien d�e�nis. La 
amme de di�usion dans un moteur Dieselsemble donc en e�et, pouvoir être associ�ee �a un ph�enom�ene de combustion en 
ammelettes.3.3.5 Le couplage PDFA/CHINous proposons un couplage entre les mod�eles PDFA et CHI faisant intervenir une pond�erationentre les taux de r�eaction calcul�es par chacun des mod�eles.3 Rappelons que l'objectif �nal est laconception d'un mod�ele de combustion Diesel complet et dont le taux de r�eaction des di��erentesesp�eces soit une fonction continue des variables de l'�ecoulement. En principe la variable capable,de fa�con naturelle, de faire la transition entre les deux mod�eles est la moyenne de la variabled'avancement �c. En e�et, elle varie entre 0 et 1, la valeur 1 correspondant �a une r�eaction en�equilibre chimique. Nous pr�etendons donc construire une fonction f (�c) telle que,�_!F;DNS = [1� f (�c)] �_!F;al + f (�c) �_!F;dif (3.43)o�u �_!F;al est le taux de r�eaction moyen calcul�e avec le mod�ele d'auto-allumage PDFA et �_!F;difcelui calcul�e avec le mod�ele de 
amme de di�usion �etablie CHI.

3Ce type d'approche avait d�ej�a �et�e propos�e par Bilger [16]. Il sugg�erait la r�esolution des probl�emes o�ul'�equilibre chimique n'existe pas, par des m�ethodes �a deux variables, capables �a elles toutes seules de repr�esenterl'ensemble du syst�eme r�eactif. Une de ces variables �etait par exemple la fraction de m�elange et l'autre, laconcentration d'une des esp�eces r�eactives. Evidemment, il restait �a d�eterminer le taux de consommation moyende l'esp�ece r�eactive. Une des m�ethodes propos�ees �a cet e�et consistait �a s�eparer par exemple la concentrationde carburant YF en deux parties, YF = YF;eq + Y �F o�u YF;eq est la contribution qui correspond �a la chimie en�equilibre in�niment rapide (�equation 3.19) et Y �F une perturbation de YF;eq qui n'est pas n�ecessairement petite.Le taux de r�eaction de YF contient donc une partie correspondant �a l'�equilibre chimique, qui peut être calcul�ee�a travers l'�equation 2.60 et une partie mod�elisant la contribution hors �equilibre. Dans le cas que nous avons�etudi�e, cette contribution peut être fond�ee sur le mod�ele d'auto-in
ammation �a pdf pr�esum�ees.



80 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTION3.4 ConclusionLes principales di�cult�es de la mod�elisation de la combustion dans les moteurs Diesel ont �et�esignal�ees. Deux probl�emes majeurs se posent: D'abord, le traitement du m�elange turbulentqui conditionne toute la combustion d�es la p�eriode d'auto-in
ammation jusqu'�a la 
amme dedi�usion �etablie. Ensuite, la nature tr�es di��erente des ph�enom�enes physiques qui ont lieu dansla chambre de combustion avant et apr�es l'auto-allumage, qui oblige �a l'utilisation de di��erentsmod�eles et en cons�equence, au couplage de ces mod�eles.Nous avons commenc�e par d�ecrire le m�elange turbulent non r�eactif et la mani�ere dont il peutêtre mod�elis�e. Deux mod�eles alg�ebriques qui permettent le calcul des quantit�es m�elang�ees enfonction de la variable de m�elange YF YO ont �et�e �etudi�es. Cependant, du fait que le m�elange desesp�eces r�eactives dans un moteur soit un ph�enom�ene intrins�equement turbulent, ces mod�elesalg�ebriques ne semblent pas su�re aux besoins de la mod�elisation. De plus, leur formulationoblige la sp�eci�cation de bornes de richesse d'in
ammabilit�e, fonction du carburant utilis�e etdes propri�et�es thermodynamiques du syst�eme. Un mod�ele �a pdf pr�esum�ees pour le m�elange a�et�e �nalement introduit.Si le m�elange turbulent non r�eactif peut être d�ecrit par une approche pdf pr�esum�ees, ilest logique de croire que la mod�elisation du processus d'auto-allumage puisse se servir dumême principe (cette approche a d�ej�a �et�e utilis�ee par plusieurs auteurs [15, 62, 85]). En e�et,pendant cette premi�ere phase de la combustion Diesel, la consommation des r�eactifs ainsique l'augmentation de la temp�erature sont faibles. L'�ecoulement est donc presque non r�eactif.Un mod�ele �a pdf pr�esum�ees a alors �et�e propos�e pour la description des phases de m�elange,d'allumage et d'�etablissement de la 
amme de di�usion dans le moteur Diesel (mod�ele PDFA).Il s'agit d'un mod�ele �a deux variables, la fraction de m�elange Z qui d�ecrit l'�etat du m�elangeentre le carburant et l'oxydant et une variable d'avancement de la r�eaction chimique c, quiindique quelle fraction de r�eactifs m�elang�es a brûl�e pendant la p�eriode d'auto-in
ammation.Lorsque la 
amme de di�usion s'�etablit et que la temp�erature, ainsi que la consommation desr�eactifs, deviennent �elev�ees, les hypoth�eses du mod�ele PDFA sont plus di�ciles �a v�eri�er. Unmod�ele de 
ammelettes �a chimie in�niment rapide est alors propos�e pour simuler la derni�erephase de la combustion Diesel (mod�ele CHI). Une fonction de la variable d'avancement cherche�a pond�erer les taux de r�eactions issus des deux mod�eles de mani�ere �a ce que la transition entreeux soit continue.Dans le chapitre suivant, nous essayons de valider les mod�eles propos�es ainsi que leurshypoth�eses de conception. Ceci est e�ectu�e �a partir de r�esultats de DNS (simulation num�eriquedirecte). Le mod�ele est test�e contre deux cas acad�emiques de simulations temporelle et spatialeavant d'être implant�e dans un code de calcul RANS ("Reynolds Averaged Navier-Stokes").


