Méthode de Boltzmann sur réseau et modélisation numérique

l1l. Méthode de Boltzmann sur réseau et

modeélisation numérigue

[1I.1. Introduction

L'investissement fait dans le domaine de la simulation et modélisation 3D des
matériaux est justifié d'important en raison de difficultés rencontrées lors des mesures
directes délicates, souvent couteuses et parfois impossibles, et d’autre part par la croissance
rapide des outils informatiques qui permettent des résolutions fiables. La simulation, permet
de comprendre le réle des parameétres étudiés. Les méthodes d'évaluations indirectes par

simulation sont donc attrayantes et leur utilisation est justifiée.

La résolution des probléemes en mécanique de fluides (i.e. les équations aux dérivées
partielles) est fondée sur des schémas de différences finis (DF) [1], d’éléments finis (EF) [2]
et de volumes finis (VF) [3]. Il s’agit d’une discrétisation spatiale et temporelle des équations
macroscopiques telles que I'équation de Navier-Stokes. Ces méthodes sont efficaces mais leur
inconveénient principal est la mise en ceuvre des conditions aux limites quand le probleme a

résoudre devient complexe.

La méthode de Boltzmann sur réseau (BR), [en angkdisce Boltzmann Method
(LBM)] est une méthode mésoscopique pour décrire la dynamiques des fluides et modéliser la
physique de fluide dont le principe est la résolution de I'équation de Boltzmann sous forme
discrétisée [4] a [I'échelle microscopique afin dobtenir une solution a [I'échelle
macroscopique. Youngseuk Keehm [5] explique ce concept en Higtlte Le schéma en
Figurelll-2 regroupe les différentes méthodes utilisées pour la simulation d’'un écoulement.

Dans cette méthode, le fluide est traité comme un ensemble des particules se déplacant
selon des regles simplifiees dans un réseau composé de nceuds solides et fluides. Pendant un
pas de temps, les particules se propagent vers les nceuds de voisinage et échangent leur
guantité de mouvement pendant la collision. Chaque pas de temps I'application de forces

externes au fluide, peut étre prise en compte s'’il y a lieu, ainsi que les différentes conditions
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aux limites.
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Figure llI-1 : Position de la méthode BR dans les différetes échelles d’études (Selon [5]).
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Figure 111-2 : Classification des méthodes de simulation’dn écoulement (d’aprées [6]).

Ce schéma numeérique alternatif pour la simulatienl’dcoulement de fluide est
d’'importance particuliere dans un média poreux aecconditions aux limites de géométrie

complexe. Cette représentation a montré son efficac décrire un écoulement fluide,
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particulierement dans le domaine d’écoulementssicjass de fluides et dans les géométries
complexes et les milieux poreux [4, 7, 8]. Elleetenu I'attention des mécaniciens des fluides
pour la simulation d’écoulements [9, 10, 11]. EHldavantage d’étre parallélisable [12, 13,
14] et d'utiliser des expressions simples pouridédes conditions aux limites, ce qui permet
d’envisager le cas des milieux poreux obtenus p@ade ou déposés par projection en jets
plasmas thermiques, ce qui est I'objectif principi®l ce travail. La méthode est aussi
exploitée pour la résolution de I'équation d’énerfi5, 16, 17] en utilisant I'analogie entre la
concentration des especes et la température. lLaeHi§-3 montre une statistique élaborée a

partir du sitewww.sciencedirect.conpour les publications et les domaines d’intéré de

chercheurs qui utilise cette méthode.

Journal/Book Title
. . . D Journal of Computational
Lattice Boltzmann : Title, abstract, keyword Physics (105)
[] Physica A: Statistical Mechanics
and its Applic... (75}
®m World O France [[] Computers & Mathematics with
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160 149 [] Computer Physics
Communications (49)
140 136 |:| Chemical Engineering Science (40)
[] International Journal of Heat and
119 Mass Transfer (38}
120 M tics and Computers in
I 107 Simulation (32)
[] Journal of Colioid and Interface
100 95 Science (24)
[7] Advances in Water
I I Resources (23)
80 |:| International Journal of Multiphase
60 Flow (19)
o) 58 [] International Journal of Thermal
60 o= Sciences (19)
39 [ Physics Letters A (18}
40 - 35 33 [7] Future Generation Computer
Systems (17)
2
19 17 3 |:| Journal of Power Sources (15)
8 3 7 |:| Physica D: Nonlinear
2 2 o) 1 0 1 o) 1 13 1 2 Phenomena (14}

o i - - | = | | - = | = - [ ] I ] I [ [7] Journal of Biomechanics (13}
o N M S D O N~ O OO oA N M T WO N~ 0 D O [C] Muceear Physics B (12)
2222222222288 88 S8 S8 8 8 & | 1 comncsonsnomne

cience and Mumeric... (12)
- - i i i i - — — N N N N N N N N N N N Sci d N ic... (12)
[ Surface Science (10}

Figure 111-3 : Statistique extraite du site www.sciencedirect.conau mois d’'avril 2010 sur le

nombre de publications sur la méthode ainsi que ldomaine d’application.

Dans ce chapitre, la méthode BR sera présentéétait et comparée a des schémas

connus. L'application des différents types de cthadiaux limites est également présentée.
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I11.2. Origine de la méthode Boltzmann-sur-réseau

Cette méthode découle logiquement de la méthodesGiaréseau (GR) (en anglais
Lattice Gas Automata (LGA)), appelée aussi Automatellulaires [18] détaillée dans la
référence [19]. Une telle exploitation d’'un schémasi discrétisé remonte a 1976, quand
Hardy et al. [20] ont étudié les propriétés de gpamt des fluides. La méthode BR peut aussi
étre concue comme un schéma particulier de dife@®finies pour I'équation cinétique de la
fonction de distribution de vitesse-discrétisée |[2Récemment, BR est aussi dérivée
directement de I'équation de Boltzmann [22, 23]aédé du développement de Chapman-

Enskog.

[11.2.1. Schéma Gaz sur réseau

A son apparition, en 1973 [18], cette méthode apaiir but de disposer d'un
simulateur de programmation sur ordinateur, le giogple possible, afin de représenter les

écoulements fluides.

Dans le schéma général, I'espace des phases esitidis par un réseau nceuds. De
méme lI'espace des vitesses est discrétisé parrtainceombre de vecteurs vitesse (selon le
modele choisi). Il y a 0 ou 1 particule au nceudat®e dans la direction du réseau. Apres un
pas de temps, chaque particule se déplace versodad nvoisin dans la direction de
propagation. Si plusieurs particules, venant digifites directions, se rencontrent au méme
nceud elles se heurtent et changent leurs direcielos des regles de collision [4, 24] en
sorte qu’elles conservent leur masse, leur quadgténouvement et leur énergie apres la

collision, voir Figurdll-4. L’équation générale du schéma s’écrit :
n;(x +c;,t+1)=n,(x,t)+C,(n,) (Eq. 1I-1)

ou n, (x,t) est le nombre de particules de vitegseau nceudx; a l'instantt. Le termeC,

désigne le terme de collision.

Ce schéma souffre essentiellement du non-respect de l'invariancee@adilé savoir
" les lois de la Physique sont identiques (on dit covariantas$ tbus les référentiels en
translation uniforme les uns par rapport aux autres ", et d'un batistgyue di a la nature
booléenne de la méthode. La raison principale de la transition derithige de Gaz sur

Réseau a celui de Boltzmann sur Réseau est I'élimination dushatigtique en remplacgant
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les tirages de particules booléenne dans une idinegtar une fonction de distribution

moyenne, et les régles de collision par un opératecollision.

(a) (b) (c)

Figure 1lI-4 : (a) Réseau hexagone de Frisch-Hasslacher-eeau (FHP), (b) exemple de pré-
collision et (c) post-collision possible.

I11.2.2. Equation de Boltzmann

En 1872, Ludwig Boltzmann, un physicien autrichiewait proposé une équation
intégro-différentielle de la théorie cinétique dg pour décrire I'évolution d’'un gaz peu
dense hors équilibre [25]. Cette équation de plugsistatistique deécrit le comportement du
gaz a I'’échelle microscopique. Elle introduit umadtion pour décrire I'état du gaz par la
définition de la position et la vitesse de chagu®écule dans le gaz. Le probléeme de cette
approche, au niveau du calcul numérique, est laat@pde mémoire requise. Par exemple
pour le cas de I'air (il contient 2,7 X0mol/cnT), ce qui conduit aussi & l'instabilité de la

solution [26]. L'écriture de I'’équation de Boltznraast fondée sur trois approximations :

» Les collisions entre les particules sont binaifgstte hypothese limite I'application

de I'’équation au cas des gaz dilués.

* Les particules sont considérées comme des pointdoree les vitesses, avant et

apres la collision, ne sont pas corrélées.

* Il n'y apas d'influence des forces externes lardadcollision.
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Selon la théorie cinétique des gaz, et en I'absdederces externes, I'évolution de la
distribution de la quantité de mouvement d’'une esgarticule dans un fluide suit I'équation

de Boltzmann :

—+c—=0(f) (Eq. 11-2)
ou f est la fonction de distribution¢ est la vitesse macroscopique, et I’opérat@.ﬁrf)
prend en charge les interactions entre les pagsde. les collisions.

L’équation de Boltzmann a les propriétés suivantes

e L’équation d’évolution spatio-temporelle est digisée.
» Les équations de conservation sont discrétisees.

» Une fonction de distribution a I'équilibre condaiix équations de Navier-Stokes.

111.3. Méthode de Boltzmann sur réseau

111.3.1. Boltzmann sur réseau de I'équation de Boltzmann

La méthode BR est fondée sur la fonction de laibision f(x,e,t) qui exprime la

probabilité de trouver une particule du fluide dtessee, a la positionx a I'instantt .

L’équation discrétisée de Boltzmann sur réseau éesite dans I'approximation
« Bhatnagar-Gross-Krook » (BGK) [22], appelée au$BGK-W) « Bhatnhagar-Gross-
Krook »-« Welander » [27] :

fi(x+qu,t+At)— fi(x,t):Qi(x,t) (Eq. I-3)

oll, Q. (xt) est le terme de collision, linéarisé autour d'tat é'équilibre, qui représente la

variation de la fonction de distribution due auXismns entre les particules :
__1 eq
Q, (xt)==2(f (xt)- £,*(x.t)) (Eq. 111-4)
r

f(x,t) est la fonction de distribution & I'équilibre définie par la forgémérale de la
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distribution de Boltzmann-Maxwell [28] afin de praice le comportement voulu du fluide :

f e sLex;{— (e_“)zj (Eq. II-5)

(2 ;RT)D/z 2RT

oU, R la constante du gaz parfait (J.nmbk™"), T la température (K) qui est constante dans

cette approximationg la masse volumique (kg'Hy u la vitesse macroscopique (M) st

D la dimension de I'espace.

T est le temps de relaxation "adimensionnel” di éolision. La valeur de ce temps
dépend en principe de propriétés du fluide maiss dasite approximation elle a une seule

valeur. L’équation Eq. IlI-3 s’écrit:
1 e
£ (x+Axe,t+At)=f (x,t)—?(fi (x.t)- £,*(x.t)) (Eq. 11-6)

Pour un pas de tempst et un espacement entre les ncefidsla vitesse en réseau

d’'une population peut étre évaluée par :
AX
cC=-e— Eq. Ill-7
T8N (Eq )

e est le vecteur d’unité en réseau.

11.L3.2. De la micro dynamique a [I'’hydrodynamique
macroscopique

Les quantités hydrodynamiques comme la masse vquendu fluide, la vitesse

macroscopique et I'énergie interne sont évaluéetagdanction de distributiort, (x,t) :

p=]f(xt)d (Eg. 111-8)

pi = [, (xt)de (Eg. 11I-9)
1, - ;

pts:jz(c—u)fi (x,t)de (Eq. 11I-10)
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ici £:2T.
2

En fait, 'équation discrétisée de Boltzmann susesu est une équation partielle
différentielle qui peut remplacer I'équation de MavStokes dans le domaine de dynamiques
de calcul du fluide [en anglai€omputational Fluid Dynamic§CFD)]. Pour rétablir la
solution de I'équation de Navier-Stokes, les quésthydrodynamiques, comme la masse
volumique du fluide et la vitesse macroscopiqueyt stvaluées pour chaque nceud par les

fonctions de la distribution(x,t). Eq. 1l-8 et Eg. llI-9 peuvent étre exprimées pales

vitesses discretes de la fagon suivante [22] :

p(x,t)zz f (x,t)zz f e (Eq. 1I-11)

pxtu(xt)=>"&f (xt)= >af (Eq. 1-12)

[11.3.3. Modeles BR isothermes

Les schémas DdQq, fondés sur l'approximation de B&#€c un seul temps de
relaxation, sont les schémas les plus répandug.allaussi le schéma avec des temps de

relaxation multiples MRT [29].

[11.3.3.1. Modeéles a un seul temps de relaxation

Les modeles DdQq sont fondés sur le schéma BGK.n@eeles dépendent de la

nature du domaine étudié (1D, 2D ou 3D) avec o8 particule de repos au noeud.

111.3.3.1.1. Modeéle monodimensionnel

La Figurelll-5 illustre le réseau utilisé pour la descriptidu modéle D1Q3 avec un
nceud rattaché a deux voisins. Les vecteurs deseiteé® ce modéle sont donnés par

& =(00)c, g =(10)c ete, =(-L0)c. Les poids nodaux sont = 2, w;, = }/6 :

On parle du modele D1Q2 quand la particule (O)eguos n’est pas considérée.
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? 0 1
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Figure IlI-5 : Réseau du modéle D1Q3.

111.3.3.1.2. Modele bidimensionnel

En deux dimensions, le modéle BGK-D2Q9, avec hoiins (liens) par nceud, est le
plus répandu. Un réseau orthogonal est considést #&wit populations mobiles (en

mouvement)f, :i =1....8 et une population en rep@s

Dans un tel modéle, chaque particule, représergéempnoeud, a huit possibilités de

propagation comme le montre la Figute-6. Les vecteurs de vitesse n’ont pas le méme

poids (masse) et pour un modele isotropg:= 49, W1,2,3,4:% et wsleymz}ée. Ces

constantes sont choisies de maniére a consersetrtpie du réseau [12] :
> w=1 (Eq. 11I-13)

Les poids nodaux remplissent cette relation poemporte quel type de réseau.

h

Figure 111-6 : Réseau du modele D2Q9.

Les vecteurs de vitesse de ce modéle sont donnés pa

(00)c i=0
g ={(x10). (01  i=1234 (Eq. I1I-14)
(+1,21)c i = 56,78
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La Figurelll-7 montre un nceud avec ces vecteurs avant ésdprpropagation. La
Figure 1lI-8 montre quatre nceuds avant et apres la prajpagaD’autres modéles
bidimensionnels sont présentés dans le Tahléal |l y a aussi le modéle D2Q7 (ou D2Q6)

gui nécessite un réseau hexagonal ressemble aungsEsenté en Figuhd—4.

™

' e S

r
o

¢ \o /o

® o——
.
(a) avant la propagation (b) aprés la propagation

Figure IlI-7 : Nceud du réseau D2Q9 avec ces vecteurs deopagation.

it T Vs

N |f|> NV RS ZA Vi
KoK N N s
’ W W W Y

Figure I1I-8 : Quatre nceuds différents : (gauche) avant Ipropagation et apres la collision (pas
de tempst) et (droite) apres la propagation (tempg+1) imaginés par Nils [26].

Equilibre local

Le choix de la fonctionf *® dépend du modéele. Ici on présente cette fonctamr pn

modele D2Q9 compressible [30]. Elle est donnée pbaque direction par la relation :
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2
- p{H o, (912 -:4) -l } (Eq. llI-15)

S S

ou, C, =1/4/3 est la célérité adimensionnelle du son en rédemwiscosité du fluide simulé

en réseau est donnée par I'expression :

1) Ax?
v=cir-= Eq. ll-16
{r-1)e €6 110

En fait, la valeur dg est limitée par la condition :

r0]05:2 (Eq. 1-17)

Tableaulll-1 : Modéles D2Qq en réseau orthogonal

Modéeles Vecteurs considérés (voir Figlte6)

D2Q4 fy, o, f3, T4
D2Q5 fo, f1, T2, f3, T4
D2Q8 f1, o, T3, fa, s, T, 7, T

La variation de la masse volumique autour de sawahoyenne donne l'estimation

de la pression du quidE’(Y(,t) selon I'équation de I'état pour les gaz parfaits :

P(%,t)=c2(o(%,t)- () (Eq. 11-18)

ce qui est considéré comme un avantage importacettie méthode car il n’est pas nécessaire

de résoudre I'équation de Poisson, procédure qyeradre des difficultés numériques [8].

Pour le modele incompressible, I'équation Eq llIslécrit :

2
fed =\ gu, (eu) _uu Eg. 11-19
i VVI{IO-FIOO( CSZ + 20;1 2C2 ( q )

S
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111.3.3.1.3. Modele BR tridimensionnel

Le modele D3Q19 est utilisé pour les simulationsd8R3D. Dans ce modele, chaque
nceud est connecté a six voisins de premier orditewgte voisins de deuxiéme ordre avec une

particule en état de repos comme le montre FifjlL+@.

On peut citer deux autres modéles : D3Q15 et D3Q&7Mmodele D3Q15, présentée
en Figurelll-10, porte l'instabilité numérique et il causedcillation spatiale dans le cas de
simulations d’écoulements turbulents [31], quabB®27, présenté en Figuilé-11, il requit
27 estimations de la fonction de distribution pobaque nceud de fluide et donc il nécessite
beaucoup de temps de calcul et un espace de mémugi@tant pour le stockage des
résultats. En définitive, on peut estimer que ledée® D3Q19 représente un bon compromis

entre la fiabilité et I'efficacité de calcul.

Figure I1I-9 : Réseau du modéle D3Q19.
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Figure 11I-10 : Réseau du modele D3Q15 avec ces vecteus dtesse.

Figure II-11 : Réseau du modele D3Q27. 1c© est le centre du réseal® de premier ordre,
de *™ ordre et© de ™ ordre.

Les poids nodaux pour le modéele D3Q19 se sont dopae:

w =+1/18 i=1,.,6 (Eq. 111-20)
1/36 i=7,,18
et les vecteurs de vitesse :
(000) i=0
g =4(+ 100)c,(0£10)c,(00+l)c  i=1..6 (Eq. 11-21)
(+1,£20)c, (+ 10,#1)c, (0,+1+1)c i=7,...18
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La fonction de distribution a I'équilibre est expge par la méme relation en Eq. 11I-15. La

viscosité cinématique et la pression se sont égalpér les équations Eq. I1l-16 et Eq. I1I-18.

[11.3.3.2. Modele a plusieurs temps de relaxation

Les travaux de Qian, d’Humieres et Lallemand [, 3] et Succi et al. [35] sont a
l'origine de ce modéle (En anglaMultiple-Relaxation-Timg(LB-MRT)), appelé aussi le
modele de d’'Humiére [18], basé sur une loi de ithigtion polynomiale en vitesse pour la

fonction de distribution a I'équilibref ** et un opérateur de relaxatid), diagonal. Sans

entrer dans le détail, consultable dans les réfésenitées ci-dessus, I'équation générale d’un

modele DdQq s’écrit alors:

f.(x+ ke, t+a&)- f(xt)=Q,(xt)

=-M _1.§.[m— m(eq)] (Eq. 1-22)

ou M est une matrice de taillex q qui transforme en linéaire les fonctions de disition f

aux momentsn :
m=M.f f=M™m (Eq. 11I-23)

S étant la matrice diagonale de relaxation.

Ainsi la relaxation n’est autre que la relaxatioes ddifférents moments. Grace a
l'interprétation physique des moments, leur paraenée relaxation sera directement liée aux
différents coefficients de transport hydrodynamig@e mécanisme permet alors de controler
indépendamment chaque moment au moyen de son pezateerelaxation. Si I'on prend le

méme parametre de relaxation pour tous les monoantstrouve le modele BGK [18].

111.3.4. Schéma BR thermique

Les schémas BR ont connu progres croissant dadenine de la simulation des
eécoulements isothermes et dans les problemes tpeemi Dans la suite, les propositions

faites dans la littérature sont indiquées.

Pour un écoulement monophasique, plusieurs schéprasproposés que l'on peut
placer dans une de deux catégories : les schérsm diultispeed » [36] qui incluent les

dérivées de vitesse d'ordre élevé dans les forstida distribution a I'équilibre. Cette
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approche souffre de probléme de linstabilité [3Ihns les schémas dits « scalaire passif»
[38] le champs de la température est passivemémtt@fpar I'écoulement du fluide et peut
étre simulé comme un composant additionnel du systé&ette approche est choisie pour

simuler le transfert thermique dans notre probleme.

[11.3.4.1. Modele BR pour la convection thermique

Il est important de pouvoir simuler simultanémems |effets thermiques et
I'écoulement de fluide. En fait, la distribution @etempérature dans un champ d’écoulement
est d'importance cruciale dans les problemes desfieet de chaleur. C’est pour cela que le

développement d’'un modéle thermodynamique appaéatssaire.

L’équation Eq 11I-6 décrit le fluide par un seulrpmétrer qui correspond au temps
moyen entre deux collisions successives d'une quéeti Dans I'approximation BGK la
température est considérée constante et il n‘estppasible de fixer indépendamment la

conductivité thermique et la viscosité.

La simulation des effets thermiques n’est pas imatécet plusieurs propositions sont
faites [17, 39, 40]. Les travaux de Yoshino efHb] fondés sur I'analogie entre le transfert
de masse et le transfert de chaleur ont permisédeudre I'équation de I'énergie. Un
deuxieme fluide fictifB est donc intégré au modéle. C’est alors la conagon du fluideB

qui représente la température. Ainsi :

g(x+eAx,t+At)-g(x,t)= —Ti(g(x,t)— geq(x,t))+ F (Eq. 111-24)

g(x,t) est la fonction de distribution représentativel@dempératurer, est le temps de

relaxation thermique,g®est la fonction de distribution simplifiée a I'éoie. Elle est

définie dans ce travail par I'expression :

g = V\/iT|:1+ %} (Eq. 111-25)

S

ici T est la valeur macroscopique de la températuretekme F, représente la force

d’Archimede (en anglaiBuoyancy forcedue a la variation de la température qui estnafi
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sous I'approximation de Boussinesq par :
F, =3w gpaAT (Eq. 111-26)

le terme gf est déterminé par les nombres adimensionnels aedf®ret de Rayleigh. La

diffusivité thermique est exprimée par la relation
=1(r. - os)ezat Eg. IlIl-27
a _:_3 Tg s ( q. Hi- )

Ce modele est surtout utilisé pour simuler la cotiva naturelle dans des cavités. Les

résultats de validation seront présentés dansagitr suivant.

[11.3.4.2. Modele BR pour la conduction thermique

Pour un modéle D2Q9, He et al. ont proposé poumpbgailations thermiques une

fonction de distribution a I'équilibre de I'énergigerne de la forme discrete suivante [17] :

do' = —%% (Eq. 111-28)
. c[3 3eu 9(euf’ 3u2
99234 :% §+E%+E%_E?} (Eq. 111-29)
. Al u 9(eu) 3u?
g%;,f% 3+6i—2+§(qc4) _E?} (Eq. 111-30)

Le fait que le transfert de chaleur par conducéisndominant dans les milieux solides

permet de réduire ces équations en choisissantaleer de vitesse macroscopique 0.

M. Wang et al. ont proposé un modele simplifié psimuler le transfert de chaleur
par conduction dans un milieu hétérogene [41, &,44]. Ce modele ne prend pas en
considération I'effet de I’écoulement sur le chatmgrmique et il est fondé sur les hypotheses

suivantes :

1. Il 'y a pas de convection ni de rayonnement dansidmaine a étudier: cette
hypothése est valide quand la taille des poreséaspetite [45].
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2. Il n'y a pas de changement de phase : le cas dogehn@ent de phase est étudié

séparément [38, 46].

3. Il n'y a pas d’effets de résistance thermique detact [47, 48] entre les surfaces en

contact.

Les équations a résoudre pour le probleme de gdrdd chaleur selon une direction n

et sans considération de source de chaleur :

(Pcp)f(g—m =k 0T (Eq. 11I-31)
(mp)s(%j = k02T (Eq. 11I-32)

ou : k., K, sont les conductivités thermiques de deux phases MCH, et les indicess, f

désignent le solide et la région non solide dansakd’'un milieu poreuxc, est la chaleur

spécifique & pression constante [J.kg].

Les contraintes de continuité a I'interface sofidéle (solidel/solide2) imposent :

T.=T, (Eq. 111-33)
oT oT

K.—=K. — Eq. 11I-34

S an f an ( q )

Pour conserver la continuité au niveau des integfde termepc, est maintenu a la

méme valeur pour les deux phases. Cette hypothemiesa le colt de l'application des
conditions aux limites qui est imposé par d’autme&hodes (i. eCFD), et elle n’a aucune

influence sur les résultats finaux [49].

L’équation de Boltzmann discrétisée a toujours é&ama forme :

i (X+ g1 +1)_ g (X1t) = _z_i(gi (X’t) - gieq(xit)) (Eq. 111-35)

g

Cette équation est appliquée pour chaque phasstit@mt), cela veut dire gu’il faut
définir deux temps de relaxation pour prendre emsictération les différentes valeurs de la
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diffusivité thermique. Dans le cas ou le milieu @stisidéré poreux, il vient :

3 kK, 1 1

T,=— - Eq. I1I-36

> 2(pc,) ot 2 (Eq )
3 K 1 1

Iy =—1— +— Eq. I1I-37

" 2(pc,) ot 2 (54 )

At est le pas du temps etest la vitesse de propagatidx/At : Ax est 'espacement entre

deux noeuds choisi de maniére de garder une vabeurgtemps de relaxation entre ]0.5, 2].
La fonction de distribution a I'équilibre défini@pr un modele D2Q9 par :

g;'=0 (Eq. 111-38)
eq 1
01234 :ET (Eq. 111-39)
5 =17 (Eq. 111-40)
56,78 12 .
La température locale de chaque nceud :
T =Zgi (Eq. l1I-41)
et le flux thermique est calculé pour chaque phase :
r.—05
q:(Zgiq] “T (Eq. 111-42)

Ce modele est suivi dans cette thése, et il est validé dans leretspitant pour les
probléemes en régime stationnaire [50].

[11.3.4.3. Probléme conjugué solide-fluide

Dans certains cas, il faut résoudre le probleme du transfert de chaleungactmm

dans le solide et le transfert de chaleur par convection dans le (froidées explications sur
le phénoméne de transfert de chaleur dans le chapitre suivant).

Supposons qu’un écoulement dans un tuyau avec des bords lépzisiduction a
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travers ces bords n’est pas négligée. La diffusithermique du solide est différente de celle
du fluide. Une des propositions pour simuler |efédints phénoménes dans ce milieu est
d’appliquer le rebond pur au niveau de l'interfamide-liquide et de définir un temps de
relaxation dans le milieu solide différent de ceduimilieu fluide. La continuité semble étre

assurée a l'interface [27, 51].

[11.3.4.4. Modele BR pour le rayonnement thermique

Le transfert de chaleur par rayonnement est sowarnilé avec la conduction ou bien
la convection [52, 53]. Les travaux qui prennentensidération I'effet de rayonnement sont
peu nombreux et les schémas BR proposés sont sdugenides [54, 55, 56, 57]. Dans cette

theése, le rayonnement n’est pas envisagé.

[11.3.4.5. Extension du modele BR a [I'évaluation des propsiété
mécaniques

Dans une publication récente [58], M. Wang et N.n Rant montré que le
comportement mécanique lié au module de ['élaédtigitun matériau biphasique est
susceptible d’étre évalué par la méthode de Boltmmsaur réseau. Dans leur travail, et pour
un modele BR-D2Q9 ils ont exploité les équations HeB5 — Eq. I1I-42 en remplacant le

termeT par le termdJ qui exprime le déplacement ou la déformation lirecat le termeq

par le termeF qui exprime la force ou la contrainte. Enfin, l@duale de Yong effectif se

calcule par I'expression :

(Eq. 11I-43)

ou H la largeur du domaine dt sa longueur. Ce modéle est extensible en 3D colame

modéle thermique sur lequel est calqué.

l11.4. Conditions aux limites

L’application de conditions aux limites est tregponante. Avoir des conditions aux
limites correctes et précises est important casathodifient les résultats ainsi que la stabilité

de la solution [59].

Une des raisons qui ont répandu la méthode de BR s&s conditions aux limites
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faciles a appliquer dans les géométries compleRessieurs études sont consacrées aux
développements des conditions aux limites qui warselon la complexité du cas traité de
conditions simples pour les géométries simplesstéseaux réguliers [60, 61, 62], jusqu’aux

conditions pour les géométries complexes du fagoini@nir plus de précision [63, 64].

Les conditions rencontrées pour traiter les difiesecas et géométries sont abordées:
la condition de non glissement, la condition destés périodiques et les conditions d’entrée-
sortie de fluide. Ces conditions sont établies geutas d’'un écoulement isotherme ; ainsi,

d’autres conditions seront attendues, quand l¢ dujenodele thermique sera abordé.

l11.4.1. Condition aux limites périodiques

L'implantation de la condition aux limites « périqdes » [en anglaiPeriodic
Boundary ConditiongPBCs)] se fait simplement en permettant aux @algs qui quittent le
réseau d’'un c6té d'y rentrer par la frontiere dedilection opposée. Figund—12 illustre

I'application de cette condition.

L’avantage de cette condition apparait dans ledl@noes périodiques avec une
périodicité connue L dans une direction. Dans & @ calcul peut étre fait pour un seul

intervalle. L'implémentation de cette condition dam code numérique est tres simple :
If index < 1 then new_index = L

If index > L then new_index =1

[11.4.2. Condition de non glissement

Appelée en anglais « no-slip condition », cette difion imposée aux interfaces
solide-fluide ou bien fluide-bords est d’habitudégentée par le schéma dite rebondissement
en arriéere (en anglaBounce-Back rulg appelé aussi la condition de rebond pur [18gsC’
grace a ce schéma que les méthodes de BR sontugsveopulaires parmi les différents
modéles proposeés pour la simulation d’écoulemeants dn domaine complexe y compris les

milieux poreux.
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Figure 11I-12 : Condition périodique appliquée aux bords (es carrés en gris). La fleche continue
représente le vecteur lors de sa propagation tandgue la fleche intermittente est son état aprés
la propagation.

Figurelll-13 schématise I'application de cette conditibme fois les nceuds solides
sont définis, et aprés la collision, la particuke ld fonction de distribution, qui vient d'un
nceud défini comme fluide, rebondit dans la directopposée, en gardant sa quantité de

mouvement, vers son nceud de provenance.

" e e e
e °1 !
g

e ® o o ?
|

-9

Figure 11I-13 : Condition de rebond pur. Un disque noir es un obstacle (solide) et le disque
rouge est un site vide (passage de fluide). Unedié continue représente I'état de la particule
avant la collision, et la fleche intermittente repésente I'état de la particule apres la collision.

Cette condition se rencontre soit a la surfacedsddioit a mi distance entre le nceud
solide et celui liquide. La différence entre lesixlehemins n’a pas une grande influence sur
les résultats, et donc le chemin entier est utilisemise en place de cette condition dans le

code du calcul se fait comme suit .

Apres I'étape de la collision les nouveaux sitest se@rifiés, et si la fonctionf, se
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heurte & un nceud défini comme solide ou bien aaud, lelle rebondi vers le site d’origine

f. __ selon la régle générale pour un modele D2Q9 (igurelll—6) :

i,opp

Lors de la collision fy f f, f3 f4 fs fs f; fg

ggoouoouorTao

Apres la collision (sens opposel, f3 f, 1 f» f fg 5 f

L’avantage de cette condition est la simplicité,fdailité d’implémentation et la
conservation automatique de masse dans le domairealdul. Elle peut traiter n’'emporte

guelle géométrie.

[11.4.3. Condition de glissement

Il est, généralement, admis que le mur posseédeitemse de glissement non nulle et
donc le schéma de rebond en arriere n'est pastotait correct. Le schéma de réflexion

spéculaire est donc appliqué dans ce cas. Il pdige dans la Figuril-14 ou :

(Eq. 1lI-44)

3

I 1 G
°® °

JO)OGOO=SO+DGFD)
SO)OOO=AOND(G-1) ()

Figure 11I-14 : Condition de réflexion spéculaire

I11.4.4. Conditions entrée/sortie

On peut distinguer a I'entrée et/ou a la sortiend’é@seau (domaine de calcul) deux
types d’écoulements : un écoulement dirigé par radignt de pression ou par des forces
externes, et un écoulement dirigé par une vitegggao un flux de matiére. Dans la suite, on

considére un écoulement isotherme monophasiqus’égaile depuis I'ouest vers I'est et un
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modele BR BGK D2Q9. On va en déduire les relatiquispermettent de calculer les valeurs

de populations inconnues. Figukel5 schématise le bord et le noeud concerné.

[11.4.4.1. Ecoulement régi par la vitesse

Ce cas constitue la condition de Neumann [65, B6g vitesse est imposée a I'entrée
du domaine de calcul ce qui permet de calculevdé=urs des variables inconnues. Elles sont,
aprés l'application de I'étape de propagation, &ngité (et donc la pression a travers
I'équation de I'état) et les composants f., f; résultants de I'application de rebond pur, voir
Figurelll-15. On a besoin de construire 4 équations pgmuver ces 4 valeurs. Les valeurs

des autres composant§, f,, f,, f,, f,, f, sont connues car ces composants sont venus

d’autres nceuds de l'intérieur du réseau.

® o | o ® o | o e o | o
° ® ® o | o o © °
7 #1

g | @ — e | o —9 | o
6
° °® ® o | o ® = °®
® o o ® o | o ® o | o

() (b) (c)

Figure 111-15 : Populations inconnues lors de I'application d’'une quantité imposée aux bords.
(a) avant la propagation et a l'instantt = t, (b) apres la propagation et a l'instant =t + 1 et (c)
rebondissement en arriere et a l'instant = + 1

L’application de principe de conservation de maks®e :

p=f,+ T+ 6+ T+, +f +f +f +f, (Eg. 111-45)

et le principe de la conservation de quantité davement selon les deux directions donne :

ou, =+ fo+ fg—f,— f— 1, (Eq. 1ll-46)
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pu, =0=f,+f +f,—f,—f, -1 (Eq. 11I-47)

ici on considere qu’il n'y a pas de vitesse dans la directionceéstde bord. Laéﬂ‘eéquation
est établie a I'aide de la condition de rebondissement en arriereemandans la direction
horizontale [60] :

f,—f9=f,— £ (Eq. 11I-48)

ou la seule valeur inconnue es$t. La résolution de ces 4 équations donne les relations

suivantes :
_ fo+f,+f,+2(f,+f,+f) (Eq. 111-49)
1-u,
f, = f3+§,0uX (Eq. 111-50)
fo=1; +£(f4— f2)+1pux (Eq. 1I-51)
2 6
fg = f6+%(fz- f4)+%pux (Eq. 111-52)

Les équations (Eq. I1I-49 - Eq. 11I-52) seront ei#tes directement dans le code.

[11.4.4.2. Ecoulement régi par un gradient de pression

Ce cas constitue la condition de Dirichlet [65,.88h gradient de pression (densité)
est maintenu dans le domaine de calcul ce qui gedmealculer les valeurs des variables
inconnues. Elles sont, apres 'application de pétale propagation, la densité (et donc la
pression a travers I'équation de I'état) et les posantsf,, f., f; résultants de I'application
de rebond pur, voir Figurgl-15. Les équations (Eq. 111-49 - Eq. IlI-52) doles mémes, et

leur résolution conduit aux relations suivantes :
U= P = (fo+ fo + £, +2(fy + fo + 1)) (Eq. 11I-53)

f,=f,+2u, (Eq. l11-54)
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fo=1f,+1(f, - f,)+tu, (Eq. 111-55)
fo=fs+3(f,—f,)+3u, (Eq. I1I-56)
Les équations (Eq. II-53 - Eq. I1I-56) sont ingalks directement dans le code.

Pour les bords isolés, le flux est zéro et le gnatdile la densité est zéro :

9% _ (Eq. 11-57)
on

ici n est la normale sur la surface. Cela estdaiir tous les nceuds aux bords admettant que
f(j)=f(j-1). Pratiquement cela revient & copier les valeurdadsurface j -1 dans la

surface | et donc pour chague nceud :

f. =f

i,j i,j-1

(Eg. 11-58)

[11.4.4.3. Condition de bords ouverts

Cette condition est relative aux conditions appmeg a I'entrée et a la sortie d’'un

domaine. Par extrapolation [67], pour le cas desdsoa I'ouest :

faii =250 — faina (Eq. 111-59)
foi = 2%6iij0 ™ foivajo (Eq. 111-60)
frii =20~ frivae (Eq. 111-61)

[11.4.4.4. Application d’'une force externe

Les forces externes, y compris la force de pesanteur (gravité), peuvantrétiaites
dans un modele BR soit pour modifier les valeurs de fonctionssttéodtion lors de I'étape
de collision en ajoutant un terme source dans chaque directiosd@3ar modifier la valeur

de vitesse macroscopiquiecalculée a chaque nceud [66] :

G _ =G+iF (Eq. 111-62)

mod

ou F représente la ou les forces appliquées. La modification des valeurs edeevit
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macroscopique engendre la modification des valetirsCette voie se programme dans le

code en ajoutant a la vitesse macroscopique cal@déEq. IlI-12 la valeur adimensionnelle
qui correspond a cette force.

111.4.5. Conditions aux limites thermiques

Peu de travaux ont utilisé les conditions aux Esitonjuguées [40, 54, 55]. Le
plupart des études considerent que la tempérastireoastante ou que le flux thermique est
constant [16]. Ici, des conditions les plus simest appliquées. Deux types de conditions
aux limites sont discutés : température constanposée a I'entrée et a la sortie du domaine

avecT, >T,, et surfaces adiabatiques.

[11.4.5.1. Température imposée

Au niveau du réseau, et toujours en référence Bidare 11I-15, on applique le

principe du rebond arriére :
9. -9 =—{g. -9%) (Eq. 11I-63)

la populationg, est une quantité inconnue :
g, -9 = (9, - 9%°) (Eq. 111-64)

=g, :%Tw—g3 (Eq. 11I-65)

ou T, est la température locale a la surface. De la nmfagmn, les quantiteg, et g, sont

calculées :
1
05 =T~ 9 (Eq. 11I-66)
1
Os = ETW —0s (Eq. 1-67)

Le schéma du rebond pur des populations qui nepamna I'équilibre est utile, et peut

étre exploité en conditions aux limites thermiques.
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[11.4.5.2. Condition de bords adiabatiques

Un bord adiabatique signifie qu’il n’y a pas denstert de chaleur par conduction
dans la direction normale a travers ce bord. Onliqpp le principe en Eq. 11I-58

simultanément avec la condition de réflexion spacel(Eq. 111-44) :

> flux =0 (Eq. 111-68)

111.5. De valeurs microscopiques aux valeurs physiques

Dans la méthode mésoscopique BR, les valeurs addligpour la simulation sont
adimensionnelles, et pour rétablir les valeurs ues réelles quelques parametres sont

indispensables [69] :

 Ax=L/N-1 est la valeur référence de I'espace entre deuxdsdem metres)L

étant la longueur référence du cas étudié (en s)ettéN est le nombre de nceuds

au réseau.

e At=(c,/c,)Ax est la valeur référence du pas de temps entre ii@ations (en

secondes).
 Am est la valeur référence de masse (en kilogrammes).

Ainsi, les autres valeurs peuvent étre en dédudtepartir de ces trois valeurs
références [70].

0 =(pAm)/Ax® (Eq. 111-69)
u' =u(Ax/ At) (Eqg. 111-70)
U' = U(AX* [ At) (Eq. 1I-71)
Ap' = (ApAmM) /(AXAL?) (Eq. 11-72)

Les variablesp',u’,v',Ap' expriment les valeurs réelles de la masse volugida

vitesse, la viscosité cinématique et la pressi@spectivement. Le choix d'un fluide

spécifique va fixer les valeurs de la viscositdeta masse volumique.
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Pour un modele thermique la température adimensltEné est calculée par :

g=—n (Eq. 11I-73)

111.5.1. Exemple 1

Soit un écoulement de fluide connu (de I'eau) dans géométrie définie par une

longueur de référence, =320um :

1. Définir la taille du réseau pad =321 pixels:

oax= X —1x10°m.

2. Les propriétés o, de leau sont connuesl10®kg.m® et 1x10°m?s?,

respectivement :

* La valeur du temps de relaxation est Iimit}'ms,z[ . le choix d’'une valeur

égale a 1 donne une valeurde 1/6 en réseau.

2

» = At est calculé par I'expressian = y : At=1/6x107° s.

* le choix d’'une valeurp =1 en réseau va fixer la valeur de référehoe

= Am est calculé de I'expression = ’ZAm: Am=1x10""kg.

X3
Maintenant, les trois valeurs de référenakx:, At,Amsont connues. Sachant que le
nombre adimensionnel de Knudsen doit &re<<1 [71, 72] pour rapprocher la solution des

éguations Navier-Stokes.

111.5.2. Exemple 2

Le nombre de Reynolds est défini comme le rappotteeles forces d’inertie et
visqueuses. Ce nombre adimensionnel déterminegimeéou le systéeme de I'écoulement et

est donné par la relation :
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Re= L _UL (Eq. 11-74)
U v

ou L, u sont la longueur et la vitesse a I'échelle caristigues de I'écoulement,
respectivement. Soit un écoulement de Poiseuilie,;sgra validé dans le chapitre suivant,

défini par un nombre de Reynolée connu :

* Le choix deRe impose ceux de,u, L

* Lavaleur maximum de la vitesse en réseau ne dsitlppasser 0.1 [27].

= U, = 0.1. A savoir queu,,, = 15xu,,[53].

ave

* Le choix d’'une valeur =1 donne une valew =1/6 (en réseafx = At =1).

uL
= La largeur (les nceuds) est calculBe=—
v

= Les forces externes (adimensionnelles) sont ailealc

111.6. Algorithme du calcul BR

Avec la méthode de Boltzmann sur réseau, on imague les particules dans le

réseau :
* se déplacent entre les sites d’un réseau uniforme.
» Sautent d’'un site a l'autre selon des vitesseg§iat discrétisées.
* Se heurtent quant ils se rencontrent dans un site.

Il y a deux schémas généraux selon I'ordre de daesdce propagation/collision [73,
74,75, 76]:

* le schéma « push » : dans lequel I'étape de amtlisprécede I'étape de propagation.

* le schéma « pull » : dans I'étape de propagatiéngate I'étape de collision.
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Le schéma « pull » est adopté ici dans cette thése.

La Figurelll-16 présente un algorithme général pour un mod®R classique a

travers lequel le calcul est organisé comme suit.

Définition
- Définir le domaine du calcul (image binaire, fichier, )

hd
Initia lisa tion

- Attribuer les conditions initiales (masse wvolumique,

vitesse macroscopique) aux nceeuds du domaine du caleul.

- Calculer les valeurs f initiales

Propagation
- Faire propager les populations aux noeuds voisins

Conditions aux limites
- Imposer (vérifier) les conditions aux limites

Hydrodynamigques
- calculer les nouvelles valeurs de la masse volumique et
de la vitesse macroscopique

l

Oui -
. Convergence
Terminer < Verifier le critére de convergence

l Non

Nouvelles PDFs
- Calculer les nouvelles valeurs de PDFs a 1" équilibre

v
Collision
- Appliquer la régle de collision

Figure 111-16: Schéma de I'algorithme général de calcul das un modéle BR.

Au départ, les variables du fluide u,,u, sont connues et définies a chaque nceud au

temps zéro par des valeurs initiales ce qui permet d'initialiseojaslgtions f, . Le but est de
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calculer ces variables aux pas de temps suivants.

Ensuite, les populations du résesfif?sont utilisées pour calculer les valeurs
macroscopiques dp,u,,u, . Les valeurs résultantes sont la solution numérique a un temps
et elles sont utilisées pour calculer les valeurs de fonction tidi®n & I'équilibre f.* qui
sont nécessaires pour I'étape de propagation. Les valeuf§®dsont ensuite utilisées pour

relaxer les valeurs dé, lors de I'étape de collision a travers le temps de relaxation.fCes

relaxées vont se propager selon I'équation (Eqg. 111-3) pour produimolasgations du réseau
au pas de temps suivaht-At. Apres, ce cycle se répéte jusqu'a ce qu’une condition de

convergence soit satisfaite, ce qui arréte le calcul.

I1I.7. Position de la méthode BR par rapport a d’autres

méthodes numériques

[11.7.1. BR et la méthode du calcul des différences finies

La méthode de Boltzmann sur réseau peut étre vue soit commésaréishtion de
I'équation simplifiée de Boltzmann en utilisant un réseau synuétripit comme un schéma
de différences finies pour I'’équation de Navier-Stokes. Dr Mohamad madautie son livre
[27] la similitude et les différences entre les deux schémas. La @éfidiun maillage dans
la méthode des différences finies signifie que I'écoulement sera teafsicdn discréte. Par
contre, le schéma hybride consiste dans le traitement de la dyread&di€coulement par la
méthode BR et a utiliser le schéma DF pour la thermique ou on dageenps de calcul car

on n’a pas de terme de collision [77, 78].

[11.7.1.1. Principe de la méthode des différences finies

Le principe de cette méthode numérique repose sur le fait que les dérivicdie pae
I'équation différentielle sont approchées par des combinaisonsréaédg valeurs aux points

de grille. Pour les dérivées de premier ordre :

95



Chapitre 11l : Méthode de Boltzmann sur réseau edi@isation numeérique

@()_(): im u(x +Ax) - u(x) — Iim u(x) - u(x - Ax)

(604 x-0 AX £x -0 AX
_ii u(X +Ax) - u(x - AX) (Eq. 11-75)
Ax-0 20X

[11.7.1.2. Méthode de Dufort-Frankel

C’est un algorithme proposé pour surmonter leslprobs de stabilité de I'algorithme

simple [78, 79]. Il s’écrit :

=t alu, - (e (Eq. 11-76)

Cette relation peut étre résolue explicitement pjjl*fr a chaque nceud du réseau :

n+ l1-a n- a n n
u lz(ﬁaj“i 1+(EJ(UJ.+1+U]._1) (Eq. I1I-77)
oua= 2—/; .

Par exemple, I'équation aux dérivées partielles tansfert de la chaleur par

conduction est de type parabolique:

0T _0k, 0T 0k, 0T 9k, aT 0°T 0°T 0°T
= —+ + —+ +

— — K +K K Eqg. llI-78
ot ox ox  dy dy oz oz oxk vayr Kz (Eq. 111-78)

Le schéma de Dufort-Frankel est une approximationsdcond ordre et il est
inconditionnellement stable. La solution par unethude de différences finies requiert la

discrétisation des dérivées en suivant la régléigds pour une quantité fictive:

dA/ dx=AA/Ax=[A(j +1)- A(j -1)]/2ax (Eq. 111-79)
et

dA?/dx? =[A(] +1)-2A(j)+ A(j -1)]/ ax? (Eg. 11-80)

Par application du schéma de Dufort-Frankel pourrdaolution de la dérivée

temporelldT ™ —T™)/24t, la relation suivante est déduite :
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_ 2
T (1 3aan—1 + (ZA”—AXJ(DXJXl +D,T, + D, T, + D, T, + D, T, + Dzszz)

1+3a 1+a o
(Eq. 111-81)
ou
a=2(D, +D, + D, JAt /3%
DX1:(KX1+KX)/2 ; Dy, :(KX2+KX)/2 ; D, :(KX1+2KX+KX2)/4
Dy, :(Ky1+Ky)/2 ; Dyo =(Ky2 +Ky)/2 ; D, =(Ky1+2/(y +Ky2)/4
D, =(k,+k,)I2 ; D,, =(k,, +k,)I2 ; D, =k, + 2, +k,,) 4
k,=k(n-1) ; k,=«(n+1) ; k,=«(n) nétantx, y, z (Eq. 111-82)

L’équation Eq. 11I-81 tient compte de I'anisotrolgetérogénéite) des diffusivités.
l11.7.2. Solveurs fondés sur les méthodes d’éléments finis

[11.7.2.1. Logiciel libre : OOF

OOF est un logiciel de calcul destiné aux scieqiifis des matériaux qui veulent
calculer des propriétés macroscopiques a partinatjes de structure [80]. Ce logiciel public
est développé au sein de National Institute of ¢eteds and Technology (NIST) a la base de

la technique EFs. Figutd—17 montre la fenétre principale du logiciel.

Dans sa premiére version, OOF se compose de degxapnmes en coopération :
ppm2oof et oof. Le premier programme (ppm2oof)dg images de formaipm (Portable
Pixel Map) et affecte les propriétés du matériax @igpositifs dans I'image. La mission du
deuxieme programme (oof) est de conduire des expeas virtuelles sur les structures de

données créées par le ppm2oof pour déterminerdgsigtés macroscopiques souhaitées.

On importe I'image dans ppmz2oof, et on applique des méthodes proposées pour
déterminer les deux phases : solide et vide suppase toujours travailler sur des matériaux

poreux.

En fait, le systeme d’exploitation requis pour amitiel (LINUX) impose des
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contraintes de travail. L’application des condii@ux limites aussi.
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Figure 11I-17 : Fenétre principale du logiciel OOF2.

[11.7.2.2. Logiciel commercial COMSOL Multiphysics

COMSOL Multiphysics est un logiciel avancé poumadélisation et la simulation de
phénomenes physiques décrits par des systemesatt@tgl aux dérivées partielles (EDP)
résolues par éléments finis. Ce logiciel inclutagiteur CAO complet ainsi que des solveurs
performants qui permettent de traiter des problédeetaille importante tout en convergeant
rapidement vers le résultat. Une interface graphigpide et interactive fournit a l'utilisateur
différents moyens pour décrire un probleme en 1D,e? 3D. Il a en outre I'avantage de
permettre un couplage et une résolution simultadese équations provenant de domaines
physiques trés différents. S'ajoute a cela deshibitges optimisées de visualisation et de post-
traitement des solutions qui font de FEMLAB (ancirem du logiciel) un outil complet et
polyvalent [81]. Un avantage trés important de aogiciel c’est que [l'utilisateur peut se
concentrer sur le modele et n'a pas besoin de coersdu temps a résoudre les équations,

construire les lignes de programmation, ou visealiss résultats.

La Figurelll-18 montre la fenétre principale du logiciel CEKaL.

98



Chapitre Il : Méthode de Boltzmann sur réseau eti@isation numerique
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Figure 111-18 : Fenétre principale du logiciel COMSOL Multiphysics.

Dans la version 3.5.a, COMSOL Multiphysics a laamate de traiter des applications

spécifiques a travers ses divers modules déja ibgachant que le couplage des difféerents

modules permet de simuler plusieurs phénomeneséatentemps et pour le méme domaine
de calcul [82].

Ce logiciel, au travers ses différentes versioss,ti@s efficace. Le seul probleme,

pour notre domaine de travail, c’est que I'impodatdes images de structures réelles n’est
pas prévue.

111.7.3. BR et la méthode de calcul en volumes finis

La méthode des volumes finis ou volume de contedt une méthode numérique

basée sur l'intégration des équations du trangporgouvernent les écoulements des fluides
et les transferts de la chaleur. L’équation géeédaltransport s’écrit pour une propriété
% +div(pgu) = div(rwgradqo)+ S, (Eq. 111-83)

ou r, est le coefficient de diffusion &8, est le terme source.

Les schémas hybrides BR-VF ont été proposés datigtdeature dans le but de
coupler les dynamiques de fluide (en utilisant whésna BR) simultanément avec les

phénomenes thermiques (en utilisant un schéma MNFFigurelll-19 représente un réseau
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hybride BR-VF. Ce couplage permet de réduire leptewhe calcul engendré par une double
population tout en bénéficiant de la souplessenieyrar les méthodes classiques.

Sans entrer dans les détails de la méthode desnesldinis, citons les travaux de
Mishra et al. [54, 55, 57] destinés surtout a birporation de I'effet du rayonnement dans le
calcul des phénoménes thermiques, et les travauxedama et al. [38] qui sont destinés a

étudier le probleme de solidification (le changetEnphase).
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Figure 111-19 : Représentation d'un réseau hybride BR-VF (référence [54].)

111.8. Conclusion partielle

Dans ce chapitre les méthodes numériqgues de maitigtisd’'un milieu poreux et
notamment la méthode de Boltzmann sur réseau énalimrdées. La méthode BR est une
meéthode de calcul numérique proposée pour la stronlale dynamiques de fluide et la

thermique par I'équation de Boltzmann.
De facon générale, la méthode de Boltzmann suauvésemporte trois volet distincts :
1. Le réseau : la grille.

2. Les distributions a I'équilibre.
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3. L’équation cinématique pour la collision.

Cette méthode a été exposée en détail avec unlrdppihistoire de la méthode,
'approximation BGK, les différents modeles et cibiaths aux limites applicables.

Cette méthode prend place parmi les solutions ngoes efficaces des problemes
complexes. Son aptitude a la “parallélisation” pefrriioptimisation et l'adaptation aux
machines de calcul. Certains chercheurs ont déjé@laj@pé leur propre logiciel adapté a leur
probleme spécifique [13, 14, 83, 84, 85, 86].

Cette méthode, qui connait un développement rapileere cependant des erreurs du
fait de sa nature numeérique. Les sources derrguéyues sont cumulées, lors de la
discrétisation temporelle et spatiale [30], I'apption des conditions aux limites [87] et la
compressibilité.

D’autres méthodes numériques possibles sont lesrehde Différences Finies (DF),
Eléments Finis (EF) et Volumes Finis (VF). Le cagd entre la méthode de Boltzmann et
une de ces méthodes est possible et permet pampbxéem traiter la dynamique d’un fluide
par BR et la thermique par un schéma discrétisé.

Il est montré que, pour notre cas d’étude, la n##hBR se préte au traitement de
notre probleme au prix d’une programmation relatieat simple, tout en présentant avec
'avantage de traiter les géométries complexesmpes les milieux poreux et les matériaux

bicouche ce qui sera le sujet du chapitre prochain.
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