Etude numérique des propriétés physiques des matériaux poreux

V. Etude numérique des proprietés physiques

des materiaux poreux

I\VV.1. Introduction

Le but de ce chapitre est d’exposer les résultats de I'exploitation des simulations
exécutées par la méthode BR, décrite au chapitre précédent, en configuration
bidimensionnelle dans un premier temps. Pour montrer la validité de cette méthode on
comparera nos résultats avec les solutions analytiques disponibles dans la littérature pour des
problemes simples et connues. Pour cela, quelgues exemples sont présentés sur I'écoulement
de Poiseuille, la convection naturelle dans une cavité carrée, le transfert thermique par
conduction dans un matériau bicouche et enfin des exemples bidimensionnels en milieu

poreux.

Dans un deuxieme temps, évoluera de la représentation bidimensionnelle a I'espace
tridimensionnel en utilisant la procédure de reconstruction détaillée au chapitre Il. Ce passage
nous permet I'exploitation d’'un outil numérique propre a I'estimation de la perméabilité et la

conductivité thermique des domaines reconstruits en 3D.

Dans tous les cas étudiés, les fonctions de distribution de la masse et de la température
sont initialisées a leurs valeurs d’équilibre et la vitesse dans le domaine est nulle. La condition
des bords périodiques est, sauf cas particuliers signalés dans le texte, appliquée aussi dans

toutes simulations effectuée sauf cas précis.

IV.2. Relations caractéristigues essentielles d’'un

eécoulement

De maniére générale, un écoulement est décrit par les équations hydrodynamiques de
base [1, 2] qui sont :

109



Chapitre IV : Etude numérique des propriétés phuesgles matériaux poreux

1- L’équation de continuité
d,0+0(pu)=0 (Eq.IV-1)

qui exprime la conservation de la masse. Dans éeiation,p est la masse volumique du
fluide et u la vitesse. Un cas spécial est I'écoulemianbmpressibledans lequelp reste

constante ett.u=0.
2- L’équation de la quantité de mouvement
p[atu+(u.D)u]:—Dp+D.|‘| +00 (Eq.IV-2)

qui décrit la conservation de la quantité de mousamicip est la pression] est la matrice
de contraintes appliquées au fluideg st 'accélération due aux forces externes y canigr

gravité.

3- L’équation de la conservation de I'énergie
dad
Pt p(0u)=0.(x0T)+® (Eq. IV-3)

ou T est la températureék le coefficient de la conductivité thermique duidiey, @ est la

fonction de dissipation visqueuy,= c,dT etc, la chaleur spécifique.

Pour un fluide dinewtonien les contraintes visqueuses de I'équation (Eg. )\¢eht

directement proportionnées a la derivée de la #éldd; =d,u; ce qui donne en résultat

I'équation deNavier-Stokes:
9, (pu)+0puu) = -Op+ p0%u + oy (Eq. IV-4)

ou u est la viscosité dynamique du fluide. Dans lectan fluide incompressible :
atu+u(u.D):—%Dp+vD2u+g (Eq. IV-5)

Le termev = u/ p est la viscosité cinématique du fluide. En généeal équations (Eq. IV-1)

et (Eqg. IV-2) sont indépendantes de la températarqui permet de les résoudre séparément
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de I'équation de I'énergie.

L’équation de Stokes décrit un écoulement stationnaire avec des failideses

d’inertie.
0=-0Op+ uJ%u+ pg (Eq.IV-6)

Cette équation a une grande importance lors dadétd’un écoulement dans un milieu
poreux surtout quand les valeurs de vitesse degrdrres petites (nombre de Reynolds petit
< 10). On voit bien que la pression dans un tetesye est directement proportionnée a la

vélocité, par conséquent I'écoulement sera symedrimais aussi, laminaire.

I\VV.3. Ecoulement de Poiseuille

La solution analytique exacte de cet écoulement@shue; ce qui permet de valider
les résultats numériques de simulation. Prenondconlement plan dans un tuyau de section
rectangulaire fixe et de longueur infinie présesérigurelV-1. Le schéma D2Q9 classique
est proposé pour simuler cet écoulement. L'écoulenhe Poiseuille, en régime stationnaire,

entre deux parois planes, admet une solution agaé/tle la forme :

Ap 2 2
u=2P (32 - Eq. V-7
¥ ( y ) (Eq )
avec .
pP=p, ——Al_p X (Eq. IV-8)

Dans ces éequations, la chute de pression/gst p, — p,,, OU, Pin €t Pour SONt

respectivement les valeurs des pressions imposdesteéée et a la sortie du domaine de

calcul,. La vitesse au voisinage des parois e$t myl= 0 quandy = +a tandis que la vitesse

. o 3 . .
maximale au milieu de tuyau,, =§umoy quandy =0. La condition de non glissement est

garantie par l'application de principe de rebondr pandard aux parois. La valeur
adimensionnelle de la viscosité de cisaillemenfiggée de fagcon que I'on obtienne un temps

de relaxatiomr =1.
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be-Poiseuille be-Poiseuille

Yy "
S

Figure IV-1 : Configuration bidimensionnelle de I'écoulemat de Poiseuille et conditions aux
limites appliquées. La taille du réseau est 200x5ixels.

La taille du réseau de la grille considérée es2@@x50pixelsou unpixel correspond
a I'espacement du résetaxi=1. Cet espacement est fixe et, en général, égahauyp temps

en réseau, fixe aussht = . 1

Apres avoir défini le réseau et le temps de relaratie domaine est initialisé a la

valeur adimensionnelle de masse volumiguel. Le calcul commence et les itérations

propagation/collision se poursuivent avec la véaifion des conditions aux limites a I'entrée
et & la sortie du domaine. Le critere de convergete ce probléme est donné par la

condition :

Z‘u_(_ml) —um
i | ij
L <10° (Eq.1V-9)

(n+1)
Z‘”ij
i

ou n représente le nombre total d’itérations acheviéesgetj indiquent la position d’'upixel
en réseau selonety. Le calcul s’'arréte lorsque cette condition esitfte.

La solution exacte de I'équation Eq. IV-7 est upfprparaboligue comme l’illustre

FigurelV-2. L’accord entre les résultats numériques solation analytique est évident.
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Figure IV=2 : Profile analytique (ligne continue) et numéique (les carrés) de la vitesse
horizontale d’un écoulement de Poiseuilldu: unité de largeur du réseau gixel).

En fait, une correction de 0.5 suivant I'aXest a faire car, en réalité, la position des
parois ne coincide pas exactement avec les nceudgrde mais elle est a mi-chemin entre

les nceuds de bord et les nceuds de voisinage [3, 4].

IV.4. Simulation BR dans un milieu poreux

La perméabilité est une mesure de la facilité dsage du fluide a travers un domaine
ou une structure. Dans le cas d’un écoulementtdgariun nombre de Reynolds tres faible de
I'ordre de < 10, la relation la plus importante pdécrire le transport de fluide dans un milieu
poreux est la loi de Darcy [5]:

q= —EDD (Eq.IV-10)
7

ou, q est défini comme le débit volumétrique du fluidensl le milieu poreux [kg.Hj et k

est le coefficient de la perméabilité Jnyui mesure la conductivité d’un matériau poreex d
I'écoulement. Ce coefficient dépend de la porosigé]a distribution et taille des pores et de
linhomogénéité de la matiere [6]. La loi de Damyeté introduite a I'origine comme une
relation empirique fondée sur les expériencesdaste un écoulement stationnaire dans un

filtre de sable vertical. Elle est aussi consid@@ame I'équation simplifiée de Stokes.

Soit, par exemple, le milieu poreux présenté darsidurelV-3. Il s’agit de I'image
de la microstructure de silicium feuilleté, obterpar microscopie électronique a balayage
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MEB (FigurelV—3-a). Apres l'acquisition, cette image est &aitde maniere a distinguer les
zones fluides des zones solides (Figwe3-b). Cet exemple a déja été étudié par le lebic
COMSOL Multiphysics basé sur la méthode d’éléeméinis [7]. Pour simuler I'écoulement

d’eau, on impose un gradient de pression a I'emgtéela sortie du domaine.

La taille du domaine présenté en Figiwve3-b est 552x27@{ixelsavec une longueur

de référence de 640 microns, soit un espace ergnecbud#\x = 1164m qui correspond a un
écart adimensionnel déx =1 dans le réseau Boltzmann. Dans le réseggny,prend la valeur
adimensionnelle de 1. Un gradient de pressiomgsbsé aux limites avex, > o, avec une

vitesse initiale nulle dans le domaine, ce qui prau fluide de se propager vers la sortie. La
condition de rebond pur est appliquée aux surfa€rsappliquant le modéle LB-D2Q9, les
variables inconnues a I'entrée et a la sortie dualoe de calcul sont calculées en utilisant les

données du

TableaulV-1 et les relations Eq. Ill-11 et Eq. 1ll-12 polar masse volumique et la

vitesse macroscopique déja mentionnées en chélpitre

La loi de darcy est valable pour des nombres ded&akn <10 [2, 5] ce qui est le
cas dans notre domaine de calcul. Rappelons qnerabre est défini comme le rapport entre

le libre parcours moyen et une longueur de référeeprésentative :

KN = A/ A (Eq.IV-11)

(@) (b)

Figure IV=3 : Exemple d’un matériau poreux : (a) image MEBet (b) image traitée et préte a
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I'exploitation numérique (pour I'origine de cette image voir référence [7]).

Tableau V-1 : Relations appliqguées comme conditions auxtiites a I'entrée et a la sortie du
domaine présenté en Figurdv—3-b.

Entrée

connues non connues

U =pn —(fo+ T+ T, +2(f,+ o + 1))

o for T, fa f,=1+3u,

fy T 17 fo=f,+1(f, - f,)+iu,

fs = fa +%(f2 - f4)+%ux

Sortie

connues non connues

Uy = =Pt (fo+ T+ £, +2(f, + £ + 1))

Pow> Tor T2 T
f,, T, Ty

f,=1f—-2u

wln

X

f; = f5+%(f2_f

1
6 X

2) 35U
fe = f8+%(f4_ fz)_%ux

On montre en FigurB/—4 les contours d’iso-vitesses horizontales rasu par (a) le
logiciel COMSOL Multiphysics et par (b) le modeRBR). FigurelV—4-c présente les méme
résultats mais pour un réseau de 276x1i28ls

Un milieu poreux est caractérisé par sa perméalgiinluée a partir de la loi de Darcy.
En remplacant chaque variable par la valeur adimenslle correspondante du Tabldau

2, la perméabilité adimensionnelle est donnée par :

2

k=
ReAp

(Eq.IV-12)
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(€) X

Figure IV—4 : Contours de vitesse horizontale calculés patOMSOL Multiphysics (a) et par un
modele BR de taille 552x27@ixels (b) et 276x13&ixels (c).

Tableau V-2 : Définition des variables adimensionnellesAx, At, Amsont les constantes du
réseau (longueur, temps, masse).

Ax=L/(N-1)
At =(c,/cl)Ax
u' =u(Ax/At)

U' = U(AX? | At)

P = (pdm)/ Ax?
Ap' = (ApAM) /(AXAL?)

Dans le cas étudié, la variation de la perméatslitdonction du gradient de pression
est tracée en Figuly/-5. Il est a remarquer que la perméabilité vaugour d’'une valeur

moyenne qui peut étre considérée comme sa valgumpastique. Cette valeur doit étre
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indépendante de la valeur de la viscosité et desiranumériques liées au réseau BR. Figure
IV—6 montre gu’il en est bien ainsi : I'effet deV&cosité sur la variation de la perméabilité

reste négligeable pour un écoulement visqueux.
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Figure IV=5 : Variation de la perméabilité adimensionnelleen fonction du gradient de pression.
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Figure IV-6 : Variation de la perméabilité adimensionnelleen fonction de la viscosité.

IVV.5. Etude du transfert thermigue par conduction dans

un matériau bicouche

La modélisation des matériaux composites ou cénaasiq fait I'objet de nombreuses
études [8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15]. Les modateposés surestiment souvent la valeur de la
conductivité thermique effective (CTE) des matéxiagiudiés et ne dépendent que de la
porosité ¢=1-V_/V,, ou V, représente le volume du solide dans le milielgt est le

ot
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volume total du milieu étudié, cela signifie gu’ilee prennent pas en considération la
microstructure du milieu poreux (taille des poresdistribution des pores et I'orientation).
Dans la suite on parle des principaux modéles nerde prédire la CTE de matériaux

hétérogenes. Deux grandes familles de modéles peétre différenciées [16] :

1- Celles qui ne prennent pas en considération lfater solide/solide (solide/fluide) : ce
qui revient a considérer que l'interface ne counstjtas un obstacle a la propagation de
la chaleur. Tablealv—3 résume quelques modeéles empiriques ayant patirde
déterminer la CTE d’'un milieu hétérogene. Le flaermique est supposé horizontal.

FigurelV—7 trace les valeurs déduites de ces relatior@reques pour un matériau bi-

phasique de rapport de conductivigé «, =1:100.

2- Celles qui prennent en considération I'influencel’dgerface en lui attribuant une
valeur de résistance thermique appelée résistdrarenigue de contact (RTC) [17,
18] : cela nécessite la prise en considérationintedface et engendre une difficulté
supplémentaire de calcul et par la méme un tempgsidel accru. La référence [18],

propose un schéma basé sur le modele BR et tiemiteade cette résistance.
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Figure IV=7 : Conductivité thermique effective en fonctionde la fraction volumique d'un
matériau bi-phasique «; : k<, =1:100.
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Tableau V-3 : Modeles théoriques proposés pour déterminda conductivité thermique
effective d’un milieu hétérogene caractérisé par dex valeurs de conductivité thermiquexy, &, .

¢, @ etant la fraction de volume de chaque phase (noat/ou blanc) dans le domaine.

modeéle représentation relation théorique
. iy KK,
Modéle en séries Ky =———
KZQ + Kl%
Modele en paralléle Ky = @K, + @K,
s0coee
R e0oco0eoe ¢{K +t@PK,——
Modele de Maxwell- ecocoe0e P +2/(1
E NN NN eff = 3K
Eucken o0 co0o0e q+@
eecscee K, + 2K,

Théorie du milieu Ky = Kest + Ky = Kegt

] a =
effectif Ky + 2K o Ky, + 2K q
eceecoeoe
X EEE K K+K+¢2(K—K)
Modéle de Rayleigh :::::: Keff:KlK2+K2_ (KZ_Kl)
[ BN BN BN BN BN J 2 2 @ 2 !
e0coe e

Dans la suite, on comparera nos résultats BR tlygieravec les solutions analytiques,

les résultats des relations empiriques et le leBieOMSOL Multiphysics.

IV.5.1. Comparaison avec la solution analytique

Le cas du flux de chaleur par conduction dans deilieux différentes est considéré
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en FigurelV-8. Les surfaces en haut et en bas sont adialetitpandis que la température a
'entrée T; est maintenue supérieure a celle a la sditieLa solution analytique prend la
forme [19] :

T,- ’iz *%*AT 0<x<l/2
K, tK
5 2K1T1_(K1_K2)T2_ Ki X *AT h/2<x<| 4 :
K, + K, Kotk, |12

ou T est la température localg,,x, la conductivité thermique des milieux 1 et 2 est la

largeur totale du milieu étudié.

T1>T2 3 T2
k1 -

0.5/ 0.5/

Figure IV=8 : Domaine de deux matériaux avec deux valeudifférentes de conductivité
thermique k; 1k, =1:2.

FigurelV—9 montre trace la température dans un plan pelipelaire a la direction du
flux thermique. Le comportement linéaire est préitu,accord entre la solution analytique et
les résultats de la simulation par la méthode BRessarquable. La Figul®—10 représente

la distribution de la température dans le domaoresiciére.

IV.5.2. Comparaison avec les relations empiriques

Pour plus de généralité, on a choisi de compasardeultats obtenus par notre code de
calcul avec les valeurs obtenues par l'applicati@s relations empiriques présentées au
TableaulV-3. Le TableaulV-4 est établi pour le cas d’un modele série eindmodéle
paralléle.
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analytical

Figure IV=9 : Comparaison entre la solution analytique dd’équation Eq. IV-21 (ligne continue)
et les résultats de la simulation par la méthode BRcercles).
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Figure IV=10 : Distribution de la température dans le doméane étudié en FigurelV-8.

Le milieu étudié se compose de deux matériaux temfractions volumiques sont
identiques. La conductivité thermique est pour le premier matériau ek, pour le
deuxiéme. D’autres rapports de conductivités somtsageables [20] mais au détriment du
temps de calcul nécessaire pour atteindre la cgemee. On peut estimer la conductivité

thermique équivalente par la relation :
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) qu.dA
_ATjdA

K o (Eq.1V-14)

ou gest le flux thermique a travers une section d’'ungase dA soumis a un champ

thermique AT de longueurL. Cette valeur doit étre indépendante de la vanatie la

température.

Tableau V-4 : Comparaison pour la conductivité thermique dfective entre les valeurs estimés
par des relations empiriques et celles calculés p& code BR.

modéle paralléle modéle série
K, K,
estimé W.rit.K™* | calculé W.nit.K™* | estimé W.rit.K™* | calculé W.nit.K™*

1:2 1.50 1.50 1.333 1.335

1:5 3.00 2.992 1.667 1.671
1:10 5.50 5.506 1.818 1.827
1:50 25.50 25.505 1.961 1.969
1:100 50.50 50.498 1.98 1.986
1:1000 500.5 500.14 1.998 2.011

On remarque la similitude entre les résultats niqués et les valeurs théoriques,
cependant, ces deux modeéles théoriques ne remasqrds la réalité exacte d’'un milieu

poreux et donc un autre cas de validation est sares

IV.5.3. BR et le logiciel COMSOL Multiphysics

Une étude de comparaison entre les résultats detBiRux obtenus par le logiciel
COMSOL Multiphysics est proposée dans la suitedbmaine présenté en Figuké-11 est
considéré en définissant deux milieux 1 et 2 avex fuaction volumique de 0.874 et 0.136,
respectivement, et une conductivité thermiquexde 25 W.m*.K™* et x, =25 W.m*.K™,

En appliquant la relation du modele du milieu eifex (voir TableaulV-3), on trouve
théoriquement une valeur de CKg, = 20.98655W.m"K™,
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Figure IV=11 : Domaine étudié par le logiciel COMSOL Multiphysics et le code de calcul BR.

L’exploitation correcte de ce domaine a l'aide dgitiel COMSOL Multiphysics
nécessite la définition d’'un maillage adaptativiimé@ autour du milieu 2 pour diminuer la
source d’erreurs comme le montre Figivel2-a, alors que pour le code BR, un réseau de

513x513pixelsest défini afin de bien représenter la totalitéldmaine, Figurév—12-b.

(@)

*as?

(b)

Figure IV=12 : (a) Maillage du domaine par COMSOL Multiphysics ; un effort supplémentaire
est demandé pour définir le maillage adaptatif autor du milieu 2. (b) Domaine par BR ; le
milieu 2 n’a plus la forme circulaire a cause de éffet de pixellisation.
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Les contours de la température sont tracés enddiguf3 pour la méthode EF et BR.

La valeur de la conductivité thermique estiméelpanéthode EF est,, = 20.339 W.m* K™
et par la méthode BRk, =20. 43%V.m1.K?: La seule interprétation de cette légére

déviation de 0.5% entre les deux résultats peet d@tribuée a la méthode de discrétisation

suivie par chagque méthode de calcul.

Figure IV=13 : Contours de la température dans le domainétudié (& gauche) par la méthode
EF et (a droite) par la méthode BR.

IVV.6. Simulation thermique BR dans un milieu poreux

Un des modeles théoriques proposés pour traitenilieu poreux déja présenté en
Figure IV=3 est la théorie du milieu effectif (voir TabledvV—3). Ce modele est destiné a
traiter des milieux binaires avec des géométrianptexes et son application a notre cas
donne une valeur théorique de la CTExde =1.  ¥0&".K™ pour x, = 05 W.m™ K™ (les

pores) etk, =25 W.mtK™? (solide). Alors que avec la méthode BR cette wvalest

K, =0.9506 W.m".K™. Les contours de la température a travers le dwmsont présentés

en FigureV-14.
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Figure 1IV=14 : Distribution du champ thermique a travers un milieu poreux pour
Kk, k, = 05/25.

Pour le cas ou le solide est considéré comme mawaiducteur par rapport aux

pores, le champ thermique sera modifié et la valeéwrique de la CTE devient,, =1.405

W.m K™ pour x, = 25 W.m* K* et x, = 05 W.m™.K™. Par simulation BR on trouve une

valeur dek,, =1 2922W.m"K™. Les contours de la température a travers le duemsont

présentés en Figutg—15.

Figure IV=15 : Distribution du champ thermique a travers un milieu poreux pour
Kk, /k, = 25/05.

IV.7. De [I'espace bidimensionnel a [I'espace

tridimensionnel

La reconstruction d’un milieu poreux tridimensiohest d'une grande importance
pour une vaste variété d'applications dans des dmwavariés tels que l'ingénierie, la

biologie et la science des matériaux [21, 22]. tracture obtenue peut étre utilisée pour
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prédire les propriétés de transport a I'aide dedeates empiriques [23] ou par simulation par
moyen d’'une méthode de discrétisation de type rdiffées finies, éléments finis, volumes

finis ou la récente alternative de Boltzmann saeaél [11, 24].

La microstructure particuliére des matéria@xamiquesporeux joue un role principal
sur la détermination de leurs propriétés physicqgmsme la perméabilité et la conductivité

thermique, qui constitue notre domaine d’intérétifg@yié.

La reconstruction d’'un milieu hétérogéne présentdes propriétés stochastiques

caractérisées par des fonctions statistiques agtamhele importance pour plusieurs raisons :

* Les géométries tridimensionnelles digitales d’'untémiau poreux sont difficiles a

obtenir de facon directe expérimentalement.

 Une seule image bidimensionnelle représentative laustructure suffit pour

remonter a la structure tridimensionnelle.

Le critére le plus important pour juger la procé&dde la reconstruction stochastique
est sa capacité de reproduire la connectivité dehkse étudiée dans le matériau d’intérét
[25]. Une des mesures numériques appliquée esidbéla surface volumique décrite dans

cette these.

Citons par exemple, la reconstruction du milielspréé en Figur®/—16. Il s'agit de
'image binaire de la microstructure du carburesidieium avec une porosité de ~40% et sa
corrélationS, pour une longueur de référeriRe 24. Rappelons que :

d

ESZ(r)‘“O =-s/(2D) ; D=3 (Eq. 1I-11)
et en comptant la surface d'interface de chagquelappartenant a une phase de référence, on
trouve a la fin de la reconstruction une valeursde0.412 qui donne une valeur de dérivé de
0.0687. La comparaison avec la pente de la co&bévaluée a 0.0687 montre un excellent
accord et témoigne de la bonne qualité de la strecctridimensionnelle résultante de la
reconstruction. La Figur®/—17 est la structure tridimensionnelle résultatela procédure

de la reconstruction stochastique. Il s’agit d’uwmaine de 167voxelsavec une taille de

~300 2.
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Figure IV-16 : Image binaire de SiC avec une porosité estimée de ~40% (référence [28})la
fonction de corrélation 2-points correspondante.

Figure IV=17 : Structure tridimensionnelle résultante de & reconstruction du milieu présenté en
Figure IV-16.

La structure résultante de la procédure de reami&n peut servir pour une
estimation ultérieure des propriétés physiquesydteme étudié a I'aide d’un outil numérique
approprié. Supposons que I'estimation de la comdtethermique effective CTE du milieu

déja présenté en Figuhe-18 est souhaitée, et que la conductivité theomides disques est
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de 1 W.nt.K? et de 10 W.it.K™ pour l'autre phase. La valeur de la CTE estimé&elga
modéle de Maxwell-Euken (Tabled\/—3) conduit & 4.198 W.nmi*.K™. L'application du
champ thermique selon une des trois directionscipates en gardant les deux directions
restantes adiabatiques conduit & la valeur de |&,Gbnnée dans le Tabledd-5. La
simulation s’est effectuée a I'aide d’'un outil nuigée basé sur la méthode de Boltzmann sur
réseau BR-D3Q15.

TableaulV-5 : Valeur de la CTE du milieu présenté en Figuell-19 ; «,/k, :10/1.

_ _ CTE
Direction 1
(W.m—.K™)
X 3.9923
3.9859
Z 4.0152

On remarque que lisotropie est légérement perdames de domaine reconstruit.
L'amélioration de l'isotropie de la structure restmite peut aussi se faire en balayant

d’autres directions que les trois directions orthraes principales [26, 27, 28].

D’un point de vue pratique, si la structure tridim®nnelle résultante de la procédure
de reconstruction présente des propriétés physigustucturales trés proches de celles du

milieu de référence, il est possible de consid@reeconstruction comme étant convenable.

Dans la suite de ce chapitre, nous présenterones$estats 3D obtenus dans le cas
d’écoulements isothermes de facon a déterminer dangabilité et nous abordons
linvestigation thermique des milieux poreux avesup objectif de but de déterminer la
conductivité thermique effective.

IVV.8. Transport de matiere

Généralement, I'étude expérimentale de linfluedes pores sur les propriétés des
matériaux poreux nécessite d’effectuer plusieursumes ce qui est long et par la méme

onéreux en temps de calcul.
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La détermination de la perméabilité par voie inctieeest ainsi justifiee de point de
vue économique, en outre cette solution est plisaeé que la détermination par voie
expérimentale en raison de la nature hétérogéne na@®riaux poreux qui impose

I'exploitation de différents échantillons pour nmimiser l'incertitude de la valeur mesurée.

Les modeles analytiques sont proposés dans letifté comme une alternative pour
une estimation de la perméabilité. En effet la peabilité est un paramétre important a
I'échelle macroscopique en ce qu’il représente dasactéristiques du fluide et du milieu
poreux a I'’échelle microscopique. Une des relatiengiriques utilisée est I'équation de
Kozeny-Carman [29, 30, 31] qui exprime la permé@bik [m? comme une fonction de la

porosité¢ et de I'air de la surface volumique[m™] :

_y _
= e (Eq.IV-15)

ou C est le coefficient de Kozeny, typiqguement égal a 2

Dans ce qui suit, on présente les différents rétsutte simulation BR-D319 effectués
sur des configurations 3D. Tout d’abord, le codevadidé sur I'écoulement de Poiseuille,
puis les résultats de la perméabilité sont compaves ceux analytiquement disponibles,

enfin le cas d’un matériau céramique poreux serdiét

IVV.8.1. Ecoulement dans un tube par simulation LB D3Q19

Dans un régime stationnaire, la solution analytique écoulement dans un tube est

connue [2, 5, 32]. Elle est donnée par :

_ Dp _ _
uz_4—ﬂ|_z(R2 r2) (Eq.IV-16)

avec une vitesse de valeur maximum le long de IAx@onné par:

J _OpR?

=2l (Eq.IV-17)

u, la vitesse associée a la direction de I'écoulem#pt L, le gradient de pression appliqué,

L la viscosité dynamiqueR le rayon du tube et la distance du centre du tube vers le bord.
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La FigurelV—18 montre la comparaison entre la solution angg d’'un écoulement
dirigé par un gradient de pressid@p/L dans un tube et le résultat de la simulation BR-
D3Q19. La taille du réseau e38x33x51 voxels Il s’agit du profil de la vitesse le long d’'un

plan paralléle a la direction de I'écoulement.

0.0045
‘ A BRD3Q19 — = Analytique ‘
0.004 A Py
A
0.0035 1 {‘{‘ hl\‘x
T A
3 A
& 0.002 - A\
£ A
0.0015 A , \
# \
0.001 1
X \
0.0005 A1 \
0 A" —:
0 5 10 15 20 25 30 35

Figure IV-18 : Comparaison des profils de vitesse verticalentre la solution analytique et le
résultat de simulation BR pour un écoulement de Pseuille dans un tube.

Dans ce calcul 10000 itérations qui sont considéo@&enme suffisantes pour obtenir
un régime stationnaire. Néanmoins, la relation B9 est applicable comme critére de
convergence. Le domaine a été initialisé avec uassm volumique de 1, et un temps de
relaxation est 1. Une chute de pression de 0.00666imposée selon I'axe z a I'entrée et a la
sortie ou les conditions périodiques sont maintenlieest clair qu’il y a un bon accord entre

la solution analytique et les résultats obtenudgamulation BR D3Q19.

IVV.8.2. Ecoulement dans un cube rempli de spheres périesliqu

Considérons en Figur®/—19 un réseau se composé de sphéres reparties sl
modele cristallin cubique simple. Le diamétre daqiie sphere edD. Pour determiner la
permeabilité, il suffit d'isoler une cellule d’ugitde taille®, FigurelV—19-b. Il s’agit d’un
systeme de référence dont les valeurs de la peilitéad des coefficients de force trainée

sont connues. [33, 34]. La solution analytique egmbléme est donné par I'expression [35,
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36] :
L3
k=F,| — Eqg.IV-18
d(6 J (Eq )
C,
= Eqg.IV-19
L= (Eq )

ou, u est la viscosité dynamique du fluidea=D /2, U la vitesse moyenne le long de la
direction de I'écoulementF, = f(C, xtant la force de trainée reliee dont le coeffitie

dépend de la géométrie concernée [33, 34].

Un gradient de pression est maintenu selon la tihrecZ tandis que la condition de
périodicité est appliquée selon les deux autresctions. Les résultats de la perméabilité par
simulation sont résumés au Tabldgu6 pour différentes valeurs de et D.

(b)

Figure IV=19 : (a) Cube rempli par des sphéres monomodalegh) Cellule unitaire avec une
sphere centrée.

I\VV.8.3. Ecoulement dans un milieu poreux reconstruit

Reprenons I'exemple décrit en FiguPé—16. Il s’agit d’'un matériau céramique

poreux. Le domaine reconstruit développe une serfatumique des = sxVoxelSizem™.
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Dans le TablealivV—7 figure la pérmeabilité calculée par la relatibe Kozeny-Carman (Eq.

IV-15), et par simulation BR-D3Q19, comparée aulewes expérimentales de la référence

[23].

Tableau V-6 : Comparaison entre les résultats analytiquest ceux de simulation BR-D3Q19

pour la perméabilité d’'une matrice de spheres péridiques.

Diameétre de Longueur de k théorique k par Ecart
sphére cellule [37] simulation BR
22 21 0.67098 0.70216 4.6%
66 63 6.1671 6.1155 0.8%
112 107 17.978 17.874 0.6%
138 131 25.114 24.902 0.8%

Tableau V-7 : Comparaison de la perméabilité mesurée paraie expérimentale [23], estimée
par voie empirique et calculée par simulation BR.

taille du| aire de la surface k expérimentale| k de la relation K-G k par simulation
réseau volumique [23] [Eg. IV-15] BR-D3Q19
Voxel m* m? m? m?
08’ 1.65x10" 1.18x10% 8.94x10"
122° 1.62x10" 9.4x10" 1.22x10% 8.65x10"
140° 1.64x10" 1.19x10% 9.12x10"

Le résultat de la reconstruction sert d’'entrée plbautii numériqgue basé sur la
méthode BR-D3Q19. Lors de la modélisation de I'émment dans ce milieu poreux, et a
l'interface solide/pore, la condition du rebond mst imposée. Une chute de pression est

imposée a l'entrée et a la sortie du domaine sédsle Z tandis que les autres parois sont

soumises a la condition de rebond pur a mi-cheirénTableaulV-8 donne les relations

appliguées comme conditions aux limites a I'entéie en suivant le processus détaillé au
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chapitre Il et donne des termes de correction ienés dans le travail de Hecht et Harting
[38] qui ont été utilisés.

Tableau V-8 : Relations appliqguées comme conditions auxtiites a I'entrée et a la sortie du
domaine présenté en FigurévV—-17.

Relations de base

CZ,in :pin(l_(f0+ fl+ f2+ f3+ f4+ f6+ f7+ f8+2(f9+ flO+ f13+ f14+ fl7+ flS)))

CZ,Out :pout(l_(fo + fl + f2 + f3 + f4 + f5 + f7 + f8 +2( f9 + flO + f11+ f12 + f2I.5 + flﬁ)))

szfl_f2+f7_f8+f9_f10

& =f-f+f-f+f -1,

Entrée (d’en bas)

connues non connues
uz = Cz,in
— 1
f5 - fG +§uz
u,=u, =0

P To Fus £ B £ £,

f7’ f8’ fg’ flO’ f13’ f14’ f17’ f18

27y 6z
Sortie (d’en haut)
connues non connues
uz - Cz,out
fo=fs—3u,
u,=u, =0

Pous Tor Tus o0 Ta0 T, F
f7’ f8’ fg’ flO’ fll’ f12’ f15’ f16
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IVV.9. Transfert de la chaleur par conduction

Pour mieux comprendre le mécanisme de transfechdkeur par conduction dans les
matériaux composites ou poreux, la conductiviténtigue effective est étudiée en 3D. Les
applications concernées concernent le domaineadgidulture [8], de l'industrie pétroliere
[9], et le génie des matériaux hétérogenes (cortgmsiu poreux) [10]. La conductivité
thermique effective est un paramétre qui cara&destransport d’énergie dans un milieu
poreux et elle est déterminé par des approchegimgméales et théoriques qui sont limitées
par la complexité des géométries examinées ourldumivité thermique effective dépend de
la conductivité thermique de chaque phase, du deugorosité et de la microstructure de ce

milieu (la distribution et la taille des pores).

Nous exploitons ici des images bidimensionnelles montrent la structure d'un
matériau poreux, Figul&/—20.

S
AccV  Spot Magn D
200KV 1.0 38 SE_11.9 NOIR

Figure IV=20 : Image MEB de la microstructure de carbure e siliciumSiC (porosité en noir).

Ces images ne sont pas directement exploitablestrditement est appliquée afin
d’avoir une image binaire ou la région solide asispnté en noire (ou blanc) tandis que les

pores sont en blanc (ou noire).

La FigureV-21 présente des images MEB de structure de dlexg’étain SnQ
dopée paMnQ,. Ces images ont été a l'origine étudiées par Abal. [39] en 2D a 'aide du

logiciel ABAQUS fondé sur la méthode d’élémentsdin

Le premier pas dans le traitement d'image est ddreel'image binaire en appliquant
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la procédure de la segmentation (binarisation)t @ image MEB avec des niveaux de gris
entre 0 et 255 ; les pixels qui ont un niveau de gus grand (ou petit) qu’une certaine valeur
arbitraire représenteront la phase solide (ou aessp avec une valeur binaire de 1 (ou 0)
dans l'image résultante. Ici, sont extraites desges bidimensionnelles, traitées pour avoir le
méme taux de porosité mentionné dans le travallase puis la procédure de reconstruction
stochastique décrite au chapitre Il est appliguées température » initiale est calculée aprés
les premiéres 1000 solutions considérées commeelkaginavec une probabilité de 0.7 selon
les relations Eq. 1I-20 et Eq. 1I-21.

La diminution de la température s’effectue selonsanéma classique (Eq. 1I-22) par

un coefficienta =10% apres un nombrd convenu d’itérations (idN = 1000) :

(b) la fraction des pores est 18%
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(e) la fraction des pores est 40%

Figure IV=21 : Images binaires de la structure d’oxyde d’tain extraites référence [39] a gauche
(les pores sont en blanc), et représentation tridiensionnelle résultante de la procédure de la
reconstruction a droite (les pores ici sont en nojr

La région de I'étude est dé 8m® et le domaine de la reconstruction est limité @12

voxels ce qui signifie qu’uvoxelreprésented48um®.
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Pour la simulation des difféerents domaines préseateFigurdV—-21, un gradient de
températureAT est imposé selon 'axX a I'entrée et a la sortie du domaine de calcuditan
que les autres parois sont maintenus adiabati@uesonsidere que les pores sont remplis par
l'air dont la conductivité thermique est reliée aatempérature. Tabledy—-9 résume les

propriétés physiques des deux phases considérées.

Tableau V-9 : Propriétés physiques de I'oxyde d’'étain et d I'air & une température 300K .

o [kg.m? C, [Dkg" K™ | « W.mtKY
air 1.205 1.005x1G 0.0257
snQ 698x10° [40] 351.33 [41] 50

La conductivité thermique effective est calculéelaubase du flux thermique moyen
vu a la sortie du domaine du calcul. On trace gureilV-22 toutes les valeurs CTE estimées
par des relations empiriques résumées au Tallee®) celles résultantes par simulation par
éléments finis [39] en négligeant la contributianld conductivité thermique de I'air et celles

obtenues par la méthode des différences finies [42]

50
45 4
40
35 -
< 30 -
E
S 251
w
~ 20 4 - Maxwell-Euken
8) | - - - )
154 .-~ - 7 — — Rayleigh
L — - -EMT
101 - m ABSI
5 - A DF-DF
o T T T T
05 0.6 0.7 0.8 0.9 1

fraction solide

Figure IV=22 : Comparaison des valeurs de la CTE en fondn de la masse volumique relative
estimées par des relations empiriques, simulationBAQUS [39], simulation DF-DF.

137



Chapitre IV : Etude numérique des propriétés phuesgles matériaux poreux

On constate que les valeurs de la CTE restent psodbs valeurs théoriques tant que
le taux de porosité est faible, et que plus la gitdoaugmente plus les résultats des

simulations s’éloignent des résultats empiriques.

La FigurelV-23 est une comparaison entre les valeurs deTlg €ortantes d’'une
estimation basée sur une image bidimensionnellecatles estimées d'un domaine
tridimensionnel en utilisant le méme schéma nurmoérid.es résultats de la CTE sont trés
proches des valeurs que I'on peut trouver en apgtijle modéle de Maxwell-Eucken. |l faut
constater que I'écart entre les deux estimatiomsénigues augmente avec la porosité ce qui
signifie que la représentation tridimensionnelle asciale lors du calcul de la conductivité

thermique d’'un matériau (tres) poreux.

50
45
[ )
40
= A
35 4
— L
X 30 - A
£ B A
S 25
w o
[ E
5 20
15 - A — Maxwell-Euken
A DF-DF
10 -1 A ® DF-DF-3D
5 4
0 T T T T
0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

fraction solide

Figure IV=23 : Comparaison des valeurs de la CTE estiméesns un domaine bidimensionnel et
tridimensionnel.

IV.9.1. Influence de la distribution des phases constiesnt

Pour préciser linfluence de la distribution desrgso dans la structure sur le
comportement thermique, cing réalisations tridinemselles sont générées aléatoirement de
facon & ce que chacune présente un taux de poriogitgique a celui des domaines
reconstruits en Figur®/-21 (a-e). La FigurdV—-24 est la corrélation 2-points des domaines

aléatoirement générés comparés a celle des domadéjeeseconstruits en Figuitg—21, et
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montre la différence entre deux structures de nt@onede porosité.
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Figure IV=24 : Fonction de corrélation S, étudiée dans les domaines tridimensionnels génésée
aléatoirement et reconstruites stochastiquement pde schéma de recuit simulé.

La Figure V=25 permet la comparaison des valeurs de la C3tiinées dans les
domaines tridimensionnels générés aléatoiremeneainstruits par le schéma de recuit

simulé. La nette différence souligne l'importance’ilgfaut accorder a la qualité de la
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présentation de la phase des pores (ou les inok)sttans un modele numérique qui traite du

phénomene de transfert de chaleur.

50 *
45 - X
X *
40 - X
. 354 X ¢
inl L 2
X E
- 30 X .
;, 25 4
w 20 - *
'_
© 151
10 1 ¢ 3D-RS
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fraction solide

Figure IV=25 : Comparaison des valeurs de la CTE en fondn de la masse volumique relative
dans des domaines aléatoires et reconstruits.

IV.9.2. Influence du champ thermique imposé

Aucune influence importante du champ thermique igppl n’a été numeériquement
observée sur la valeur de la conductivité thermigffiective. Ce constat découle du tracé de
la CTE en fonction deAT en FigurelV-26 pour laquelle la déviation pour un champ
thermique de 700 (K) ne dépasse pas 0.1%.

IVV.9.3. Influence de la taille du domaine

Reprenons I'exemple présenté en Figwel6, la conductivité thermique effective est
estimée pour des réseaux 9822 , 140G et 167, avec une taille du domaine correspondant

de 300um®. Les propriétés physiques des deux phases sonédsrau Tablealy—10. Le

TableaulV-11 contient la CTE sortante de la simulation. Iégére différence entre les
différentes valeurs peut étre attribuée a la vadacte de la porosité contenue ou méme a la

fonction du coGtE,;, atteinte lors de la reconstruction et qui a urfriémce directe sur la

structure résultante comme il a déja été discuiéehapitre 1.
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Figure IV=26 : Conductivité thermique effective en fonctiom du champ thermique appliqué.

TableauIV-10 : Propriétés physiques du carbure de siliciumSiC et de I'air a une température
300 K. (référence [43].)

o [kg.m?] C, Dkg" K™ | « W.mtKY
air 1.205 1.005x1 0.0257
SiC 3.21x10° 680.72 116.46

TableaulV-11 : Valeur de la CTE estimée dans différents itie de réseaux.

Echantillon fraction des E.. dela CTE
(voxel9 pores (%) reconstruction (W.m.K™)
08 40.11 1x10 42.6942
122 40.22 2.5x10 41.8867
140° 40.19 5.5x10 40.7594
167 40.17 9.37x10 40.4393
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I\VV.10. Conclusions du chapitre

Un outil numérique, fondé sur la méthode de Boltamaur réseau est exploité pour
simuler les phénomenes d’écoulement et de transierchaleur en 2D. L'étude d’une
structure poreuse est menée en introduisant ungeirda structure traitée de maniere a

distinguer les constituants du matériau.

Les premiers résultats de cette technique testée des configurations
bidimensionnelles montrent I'aptitude de la méthademuler avec une bonne précision les
phénomenes de transfert de chaleur et de masstefdisu’estimation de la perméabilité et
de la conductivité thermique effective dans uneunilporeux 2D est de faible intérét car elle
ne rend que trés partiellement compte de la contplelsi matériau 3D. C’est ce qui justifie

'extension de I'étude a I'espace tridimensionnat@une structure 3D.

L’étude numeérique en 3D est alors suivie dans krecale la caractérisation des
matériaux poreux. Dans ce but, la microstructuidinbensionnelle est indispensable et un
outil numérique fondé sur la technique de la retranton stochastique a I'aide du schéma du
recuit simulé est exploité. A 'aide de cet oudjre de la surface volumique est déterminée
dans la structure résultante de la procédure declanstruction. Ce parametre donne une idée
sur la qualité de la structure reconstruite, madatpaussi servir comme entrée pour une

estimation empirique de la perméabilité.

La structure reconstruite peut aussi étre utilis@@me une donnée d’entrée pour un
outil numérique capable d’estimer les propriétégsmiues d’'un matériau poreux, dans cette
étude ce sont, la perméabilité et ce que I'on dppk conductivité thermique effective. Les
résultats présentés montrent la capacité d’'un 8Rilou DF a fournir une évaluation de la
perméabilité et de la conductivité thermique effectomparable avec ceux que 'on trouve

dans la littérature.
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