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INTRODUCTION




1 Motivations

Les travaux s’inscrivent dans le cadre des études concernant I’évaluation du risque
associ¢ a la libération d’hydrogeéne pendant la phase de dégradation du cceur du réacteur dans
les Réacteurs a Eau Pressurisée (REP) en situation d’accident grave. Ces dernieres années, un
regain d'intérét concernant 1'étude des différents modes de combustion de I'hydrogene s'est
manifesté particulicrement pour la sireté des installations nucléaires.

En effet, les accidents graves de Three Miles Island aux Etats-Unis et de Tchernobyl
dans 1'ex-URSS ont mis en évidence l'aggravation potentielle de I'accident suite a la formation
d'un prémélange hydrogene-air. Le risque hydrogeéne peut étre défini comme le risque de perte
d'intégrité de I'enceinte de confinement ou de détérioration des systeémes de sécurité, suite a
une combustion d'hydrogéne émis au cours de I'accident.

Lorsqu’une flamme de prémélange se propage au sein du milieu gazeux, elle peut
suivre deux modes de propagation : un mode lent, appelé déflagration, ou la vitesse des gaz
frais par rapport au front de flamme est subsonique et un mode rapide, appelé détonation, ou
cette vitesse devient supersonique. Les scénarios impliquant des détonations ont été 1'objet de
recherches antérieures. Si les détonations impliquent des montées en charge des plus
destructrices pour les batiments, les conditions d'énergie et de concentration nécessaires sont
restrictives. Les détonations ne couvrent alors qu'une faible probabilité parmi les scénarios
potentiels. Dans certains cas une propagation en régime de déflagration peut se retrouver
presque aussi destructrice qu'une détonation tout en requérant des conditions moins
restrictives et beaucoup plus représentatives des accidents graves en centrale nucléaire. C’est
le cas lorsqu’une déflagration est susceptible d’étre fortement accélérée par la présence
d’obstacles répétés et que la vitesse de propagation de la flamme approche la vitesse du son
dans les gaz frais.

Une meilleure compréhension des phénomenes impliqués dans les mécanismes de
combustion et de leurs interactions avec I’écoulement des gaz au sein de I’enceinte de
confinement est nécessaire afin de mieux appréhender ce risque hydrogene.

2 Objectifs

La capacité destructive d'un prémélange a base d'hydrogéne dépend de plusieurs
facteurs, qui vont conditionner différents comportements. Dans certaines conditions la vitesse
spatiale de propagation d’une déflagration peut s’accroitre considérablement, sans toutefois
atteindre le couplage entre la zone réactionnelle et I’onde de choc, c’est-a-dire sans qu’il y ait
transition vers la détonation. Ces déflagrations fortement accélérées peuvent exercer des effets
trés destructeurs sur les parois de I’enceinte de confinement.

Ce phénomene d’accélération de flamme peut étre i€ a la géométrie du confinement, a
la présence d'obstacles, ou a I’existence d’un gradient de concentration d’un réactif dans le
mélange initial. Les conditions d’obtention d’une détonation auto-entretenue, dans le cas des
mélanges a base d’hydrogeéne sont relativement bien connues (en terme de composition,
d’énergie d’initiation...), ainsi que les conditions de transition de la déflagration vers la
détonation.



Selon les conditions initiales et la géométrie du systéme, des corrélations entre
cinétique chimique et paramétres dynamiques permettent de prédire si une détonation est
susceptible de se produire. Par contre les conditions d’obtention des flammes fortement
accélérées sans pour autant aboutir a une détonation sont plus difficiles a définir. En effet, des
critéres globaux basés soit sur les propriétés du mélange réactif (nombre de Zeldovich, facteur
d’expansion des gaz briilés, vitesse fondamentale de flamme...), soit sur la turbulence générée
par les obstacles (forme, rapport de blocage...) ne semblent pas suffisants a eux seuls a la
prédiction de ce type de régime. De plus, I'impact de la présence d’un gradient de
concentration sur la propagation de la flamme et sur le régime atteint par cette dernicre est
mal connu. Il en est de méme pour I’'importance de la localisation du point d’inflammation,
pouvant engendrer un effet de piston des gaz brilés contribuant a accélérer la propagation de
la flamme dans I’enceinte.

L’objectif de la thése est triple. 1l s'agit :

(1) d'obtenir des données sur les parameétres fondamentaux de flamme d'hydrogene en
tenant compte des dernicres avancées sur la théorie de propagation de flammes.

(2) de réaliser des expériences sur la propagation de flammes accélérées, dans des
conditions représentatives de cas d'accidents graves en centrale nucléaire a eau
pressurisée et d’en déduire des critéres d’accélération forte pour les systémes a base
d’hydrogene.

(3) d'améliorer un code numérique de combustion développé pour I'IRSN en validant
ces améliorations sur la base de données obtenues avec deux installations mises en
place au LCSR au CNRS Orléans : la bombe sphérique et "ENACCEF" (ENceinte
d'ACCElération de Flamme").

3 Meéthodologie

L’ordre de présentation de ce présent mémoire correspond a celui du plan de travail de
cette étude.

L’état de I’art sur la combustion de I’hydrogéne est présenté dans le premier chapitre.
Dans un premier temps, les notions essentielles sur les propagations des flammes seront
rappelées : modeles relatifs aux flammes laminaires, théories et corrélations expérimentales
des flammes turbulentes. Dans un deuxiéme temps seront rassemblées les données relatives
aux propriétés explosives des mélanges hydrogene-air-diluant (sécurité, vitesses de
propagation laminaire et turbulente). La troisiéme partie est consacrée a la modélisation
numérique de la propagation des flammes, dans l'optique de déterminer avantages et
inconvénients de certaines approches et de pouvoir éventuellement en faire bénéficier le code
TONUS.

Le deuxiéme chapitre du mémoire abordera la description des dispositifs
expérimentaux utilisés : la bombe sphérique pour 1’obtention des données fondamentales sur
les flammes laminaires et I'ENceinte d'ACCElération de Flamme (ENACCEF) pour 1’analyse
de la propagation des flammes dans un milieu encombré d’obstacles.

Les résultats des ¢études expérimentales sur les flammes laminaires et leur
interprétation seront exposés dans le troisieme chapitre du mémoire. Dans cette partie sera
présenté ’effet d’étirement de la flamme sur 1’évaluation de la vitesse normale de
combustion. Un modele cinétique détaillé sera validé a partir de la détermination des vitesses



de flammes laminaires. Les mesures expérimentales couplées aux calculs numériques auront
pour but I’évaluation de parameétres cinétiques globaux et la détermination de corrélations
entre vitesse normale de combustion, pression, température et composition initiales. Ces
corrélations pourront étre utilisées dans le code TONUS.

Le quatrieme chapitre portera sur 1'étude des propagations accélérées de flamme dans
une structure encombrée d’obstacles : ENACCEF. Les aspects évalués au cours de ces
travaux de thése porteront sur l'influence du taux de blocage, de la forme des obstacles, de la
composition et de I'homogénéité du mélange sur I’évolution des vitesses spatiales. Des
critéres d’accélération de flamme seront recherchés.

Le travail sur la modélisation des propagations de flammes avec TONUS fera I'objet
du cinquiéme chapitre. Le code TONUS vy sera présenté, notamment les équations impliquées
dans la mécanique des fluides ainsi que celles du modele de combustion CREBCOM. Les
résultats et améliorations du code seront ensuite abordés pour la modélisation et la validation,
successivement de propagations laminaires en bombe sphérique et de flammes accélérées
dans l'enceinte ENACCEF.



CHAPITRE 1

ETAT DE L'ART SUR

LES FLAMMES DE PREMELANGE

HYDROGENE / AIR / DILUANTS




1 INTRODUCTION

Les détonations des mélanges a base d’hydrogene (dites a faible probabilité mais hauts
risques) ont fait 1'objet de nombreuses études. Elles ne seront pas détaillées dans ce chapitre.
Les déflagrations fortement accélérées constituent un cas particulier ou les données sont
beaucoup plus rares. Les flammes pauvres hydrogene-air sont propices a ces accélérations
fortes mémes si celles-ci ne peuvent transiter vers la détonation auto-entretenue. Elles sont au
centre de cette étude.

Plusieurs paramétres peuvent avoir une influence non négligeable sur la propagation
d’une flamme et son accélération. Cela rend difficile la prédiction de I'impact de I’explosion
d’un mélange a base d’hydrogene sur des structures.

Ainsi sur I’évolution de la propagation interviennent :

e les conditions initiales du mélange (compositions, pression, température,
existence de gradients de concentration)

e la géométrie de I’enceinte, son encombrement, son degré de confinement

e les conditions d’allumage (I’énergie d’amorgage, son mode de libération et
I’emplacement du point d’inflammation dans 1’enceinte)

Nous commencerons par rappeler quelques notions élémentaires sur la propagation des
flammes dans les mélanges gazeux combustibles avant de passer aux propriétés explosives
propres aux mélanges a base d’hydrogéne.

2 Régimes de propagation et modeles associés

Deux modes de propagation d’une flamme peuvent étre distingués, par ordre croissant
de vitesse spatiale : la déflagration, de vitesse subsonique par rapport aux gaz frais, et la
détonation de célérité supersonique. Dans une déflagration, I’écoulement des gaz a travers le
front de flamme peut étre laminaire ou turbulent. En régime laminaire, la vitesse des gaz frais
par rapport au front de flamme dans une direction normale a celui-ci est une grandeur
caractéristique de ces gaz frais et donc une propriété intrinséque du mélange. En régime
turbulent la vitesse de propagation de la flamme dépendra de ’intensité de cette turbulence
qui peut étre produite par la flamme elle-méme ou avoir d’autres causes.

Les flammes les plus lentes sont les flammes laminaires. Elles prennent naissance
lorsqu’elles sont initiées par des sources faibles. Si I'allumage est ponctuel en milieu libre, la
propagation de la flamme est alors sphérique. L'étude de telles flammes permet la
détermination d’une valeur caractéristique du mélange combustible : la vitesse normale de
combustion. Cette détermination est utile aussi pour valider les modeles cinétiques détaillés
inclus dans les codes de calcul de vitesse de flamme laminaire et de leur structure.

Les déflagrations dites fortement accélérées correspondent a une vitesse de flamme
supérieure a la moitié de la vitesse du son dans les gaz briilés. Elles sont reliées a I’intensité
de la turbulence qui dépend elle-méme fortement de la géométrie du confinement et de la
présence d’obstacles. Le probléme est de savoir jusqu’a quel niveau d’accélération peut étre
portée une flamme de mélange de composition donnée.



Plusieurs phases transitoires sont différenciées dans la littérature entre flamme
laminaire et détonation. Les flammes laminaires voient ainsi leur limite avec l'apparition
d'instabilités du front de flamme qui se plisse puis s’épaississent. Ces aspects sont décrits dans
la suite de 1'é¢tude bibliographique.

A la limite de la déflagration et la détonation nous distinguons deux régimes de
propagation : le régime choqué et la quasi-détonation. Le régime choqué est la limite
supérieure de vitesse atteinte par une déflagration accélérée [1 §2.2.3] mais n’ayant pas
encore transité vers une détonation. La vitesse de propagation de la flamme est supérieure a
celle du son dans les gaz frais mais inférieure a celle du son dans les gaz briilés. Ce régime de
propagation est instable et souvent précurseur d'une transition déflagration-détonation.

La quasi-détonation est en fait une détonation se déplacant, en présence d'obstacles, a
une vitesse nettement inférieure a la théorie Chapman-Jouguet [1 §2.2.4]. La différence de
vitesse est due principalement a un frein de 1'écoulement auquel il faut ajouter une correction
par pertes thermiques aux parois pour les régimes a faibles vitesses [2].

Nous traiterons successivement dans ce paragraphe des déflagrations laminaires, des
déflagrations turbulentes et de la transition de la déflagration vers la détonation.

2.1 Déflagration laminaire d'un prémélange

Les études portant sur la combustion laminaire de 1'hydrogéne dans divers mélanges
gazeux sont nombreuses. Elles ont notamment permis de mettre en évidence les trois aspects
fondamentaux de la déflagration (laminaire ou turbulente) : diffusion thermique, diffusion de
maticre et réaction chimique.

La zone délimitant le mélange combustible des gaz brilés est appelée front de flamme.
Selon les trois théories les plus répandues, le front de flamme inclut tout ou partie des
phénomenes fondamentaux.

2.1.1 Théorie thermique de Mallard et Le Chatelier

La théorie de Mallard et Le Chatelier (1882) implique un controle de la propagation de
la flamme par les transferts thermiques. Deux zones sont différenciées : une zone de
préchauffage des gaz combustibles, puis lorsque la température d'inflammation est atteinte,
une zone de réaction et donc de dégagement de chaleur (Figure 1). La température
d'inflammation est toutefois subjective car non clairement identifiable. Ce modele présente
I'avantage de sa simplicité et est représentatif de certains mélanges.
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Figure 1 : Théorie de Mallard et Le Chatelier, profil de température d'une flamme laminaire.

Le principal résultat déductible de la théorie de Mallard et Le Chatelier est la relation
entre la vitesse fondamentale et la vitesse globale de la réaction chimique :

S, °=Va.w

ou @ est la vitesse de réaction chimique exprimée en taux de conversion par unité de

temps, a = est la diffusivité thermique qui est le rapport entre la conductivité thermique

pC,
A etla densité p multipli€e par la capacité calorifique C, .

Si la vitesse de la réaction chimique suit une loi d'Arrhenius la constante de vitesse

E
s'écrit k = Aexp(— 2 j

R-T
ou T est la température considérée comme étant proche de la température adiabatique
de flamme, E, est I'énergie d'activation globale de la réaction et A une constante.

2.1.2 La théorie thermique et diffusion de Zeldovich, Frank-Kamenetsky
et Semenov

La théorie de Zeldovich, Frank-Kamenetsky et Semenov se base sur celle de Mallard
et le Chatelier mais inclut en outre la diffusion des espéces. La vitesse de réaction est établie
selon une loi exponentielle ce qui amene la température d'inflammation trés proche de la
température de flamme et permet donc de la négliger. Ainsi la température d'inflammation

n'intervient plus dans les calculs finals.
Dans le cas ou les nombres de Schmidt (Sc ZLD) et Prandtl (Pr z,u.TCp) sont

¢gaux a 1, une solution analytique est possible donnant la vitesse fondamentale a étirement
nul :
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Le nombre de Lewis (Le = %) est supposé égal au rapport A/B.

n, et n, sont respectivement les nombres de moles des réactifs et des produits, C , est

la capacité calorifique moyenne entre Ty et T, n est I'ordre de la réaction, Z' est le facteur pré-
exponentiel de la loi d'Arrhenius, E, est 1'énergie d'activation, x est la viscosité dynamique et

D le coefficient de diffusion massique.

D’autre part, De Charentenay et Ern [3] ont récemment effectué¢ des simulations afin
de valider des travaux antérieurs sur les limites des théories thermiques. Ils ont également
précisé les corrections apportées par la prise en compte des aspects diffusifs.

2.1.3 Théories radicalaires, complétes.

La théorie de diffusion radicalaire ne fait intervenir que la cinétique chimique et la
diffusion des especes radicalaires. L'utilisation de mécanismes détaillés s'est imposée a la
suite du constat qu'un modele mono équation pouvait éventuellement convenir a des mélanges
riches mais pas a des mélanges pauvres [4]. A cause de la complexité de la chimie détaillée,
méme pour la combustion de I'hydrogéne (Marinov et coll. [5], Gaz Research Institute :
GRI3.0 [6]), les calculs nécessitent une approche informatisée. Ainsi Iki et coll. [7] ont-ils
proposé en 1997 des travaux numériques sur la cinétique de combustion de mélanges
hydrogéne-air-vapeur d'eau, en examinant notamment 1'influence de la pression sur la vitesse
de flamme.

Les théories complétes font intervenir les trois aspects, ce qui induit une résolution
beaucoup plus complexe. Les temps de calculs nécessaires sont importants. Elles permettent
toutefois de mieux cerner la compétition entre la cinétique chimique et les aspects thermiques.
Zsely et Turanyi [8] ont ainsi effectué¢ des travaux comparatifs en faisant varier la richesse du
mélange hydrogene-air, pour divers types de propagation, en tenant compte ou non des
aspects thermiques.

2.1.4 Epaisseur de flamme

L'épaisseur de flamme étant une tentative de discrétisation d'un phénomene continu,
de nombreuses définitions sont actuellement utilisées dans la littérature. Deux approches se
dégagent néanmoins :

Approche diffusionnelle (par exemple Aung et coll. [9])

H,/N .
o= #, avec S vitesse fondamentale
1

Approche thermique (Zeldovich et Frank-Kamenetsky)



o, - correspond a I'épaisseur de la zone de préchauffage. Elle est reliée a
S,°

I'épaisseur de la zone réactionnelle 6, par le nombre de Zeldovich £ :
Ea
RT}

6,=06,/p et p= 1,-T,)) , B étant trés grand devant 1, 5, est

tres petit devant 0.

D’autres approches, aux différences moins marquées, sont présentées dans divers
articles de la littérature ([9], [10], [11], [12], [13]). Ceci met en évidence la difficulté aussi
bien théorique qu'expérimentale que représente la caractérisation d'une épaisseur de flamme.

Une autre grandeur, dérivée de I’épaisseur de flamme, est le temps de résidence (de la
flamme en un point donné). Quelle que soit la notion d’épaisseur de flamme retenue, le temps
de résidence est le rapport entre cette épaisseur et la vitesse fondamentale a étirement nul.

o

T =—
¢ 0
Sl

2.1.5 Vitesse fondamentale

Un des principaux intéréts de 1'étude des propriétés d'une flamme dans certaines
conditions est I'obtention d'une vitesse de propagation en l'absence de toute perturbation. Dans
le cas d'un prémélange, un front de flamme se propage d'une zone de gaz brilés vers les gaz
frais qui sont combustibles. Dans le cas idéal de flamme laminaire plate, la vitesse de
progression de la flamme, vers les gaz frais, est appelée vitesse fondamentale.

Il y a deux grands groupes de mesure de vitesse fondamentale selon que la flamme est
stationnaire ou qu'elle est en déplacement par rapport au référentiel du laboratoire. Plusieurs
dispositifs expérimentaux ont donc ¢été élaborés afin de permettre 1'étude des flammes
laminaires :

e le brlleur classique (flamme quasi conique), a flamme plate, a jets opposés,
doubles flammes opposées pour les flammes stationnaires,

e la bombe sphérique et la bulle de savon pour les flammes en déplacement.

e d’autres systémes expérimentaux plus originaux consistent souvent en
variantes de ces techniques.

L’étirement de la flamme est plus ou moins présent dans chacun de ces systémes, mais
de maniére différente. Lorsque la propagation est sphérique, la zone réactionnelle est modifi¢e
au cours du temps. En présence de brileur, le flux de réactif en amont de la flamme peut étre
perturbé.

Nous développerons plus en détail les systémes a propagation sphérique, méthode qui
a été choisie lors de ces travaux.

La vitesse fondamentale de propagation d’un front de flamme est définie comme la
vitesse de ce front se déplagant vers le prémélange combustible. Dans le cas de détermination
de vitesse fondamentale sur briileur a flamme plate, I'expansion thermique provoquée par le
dégagement de chaleur n'a pas de conséquence sur la vitesse mesurée. Dans un cas idéal et en
régime permanent la flamme est immobile : la vitesse fondamentale de combustion est égale a
la vitesse moyenne du mélange combustible arrivant sur la flamme.
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Dans les cas de flamme en propagation sphérique, la vitesse fondamentale est
différente de la vitesse spatiale en raison du changement des conditions thermodynamiques de
part et d'autres du front de flamme. Le dégagement de chaleur di a la réaction chimique
implique une augmentation de température et donc de volume molaire. Il en résulte que la
vitesse de propagation observée, qui est la dérivée temporelle de la position de la flamme, est
la somme de la vitesse fondamentale et de la vitesse d’entrainement engendrée par
I’expansion thermique.

Vs =u, +u,

ou u, représente la vitesse des gaz frais induite par I’expansion de la flamme.

Ceci est appelé l'effet piston et est caractérisé, pour un mélange et des conditions
données, par le taux d'expansion, déterminable thermodynamiquement :
_Ps . : .
o _,0_ avec P» densité dans les gaz brilés, . densité dans les gaz réactifs.

u

Dans le cas d’une flamme laminaire infiniment mince en propagation sphérique ou

équivalent, Bradley et coll. [14] ont établi une formule générale : §, = Py Vs + 3”—1”3%)
pu b t

Dans le cas de propagation en enceinte fermée comme une bombe sphérique,
l'augmentation de pression due a I'expansion thermique des gaz derricre la flamme intervient
dans I'estimation de la vitesse fondamentale. Toutefois dans les études publiées utilisant une
bombe sphérique (Bradley [13], Lamoureux [10], Koroll [15]), I’évolution du front de flamme
observé correspond a un volume briilé tres faible face au volume total de I'enceinte. La vitesse
de propagation de la flamme étant déduite des tout premiers instants de propagation, cela
permet de négliger le terme de correction de pression.

La mesure de vitesse fondamentale reposant sur les hypothéses d’une flamme
laminaire sphérique infiniment mince a donné lieu, pour les flammes d'hydrogéne, a de
nombreuses études. Les influences de la composition, de la pression et de la température sont
connues depuis relativement longtemps. Toutefois, la plupart de ces études expérimentales
considéraient les flammes comme parfaites car infiniment minces. L'introduction de la notion
d'étirement a bouleversé ces connaissances.

2.1.6 Vitesse fondamentale a étirement nul

Si les études sur la vitesse fondamentale en fonction des conditions chimiques et
physiques sont assez anciennes, elles ont toutefois été remises en cause par les travaux portant
sur I'étirement de la flamme. L’analyse de Landau [16] a notamment montré que les flammes
sont toujours plus ou moins étirées a 1’échelle de 1’épaisseur du front de flamme. En effet une
flamme plate est intrinséquement instable et tend a se déformer. Markstein [17] a ensuite
introduit au sein de la notion d’étirement les effets de rayon de courbure sur la structure du
front de flamme. Il a mis en évidence que la vitesse fondamentale de combustion varie
linéairement avec I’inverse du rayon de courbure de la zone réactionnelle :

u, —S’ = S,O.%
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L’ étant une grandeur caractéristique, de 1’ordre de 1’épaisseur du front de flamme, R
étant le rayon de courbure de la zone réactionnelle.

Karlovitz et coll. [18] ont généralisé le concept d’étirement en terme de variation
relative de la surface de flamme 4 :
K= Lsdd
A dt

De nombreuses études théoriques ont vu le jour ensuite. Williams [19], Sivashinsky
[20], Buckmaster [21], Clavin et Williams [22], Matalon et Matkowsky [23] ont mis en
¢vidence la relation entre la vitesse fondamentale et le taux de combustion.

L'introduction de 1'étirement a eu pour conséquence la nécessité de reprendre les
expériences avec une approche différente. Les influences des parametres tels que la pression,
la température et I’humidité ont di ainsi étre réévaluées.

L’étirement K (stretch) caractérise le taux d'accroissement de la surface de la flamme
dA

— %22
A dt
ont proposé¢ [14] [25] une décomposition en fonction du rayon de courbure et en fonction du
cisaillement.

selon la formule K = (s™). Suite aux travaux de Clavin et Joulin [24], Bradley et coll.

u S
K=K, +K.=2-%+2-L
7,

u u

L’étirement peut étre étudi¢ pour des géométries de flamme définies. Des brileurs a
flamme plate ont ainsi été congus afin d'obtenir une flamme stabilisée avec le minimum
d'étirement. Ils présentent toutefois I'inconvénient d'étre peu adiabatiques, les gaz réactifs
étant chauffés par le brileur avant d'arriver dans la flamme. Kwon et coll. [11] ont montré que
I'étude des flammes pauvres sur briileur est également plus difficile qu'avec des méthodes de
propagation (bombe sphérique, bulle de savon, double noyau), réduisant la plage de richesse
expérimentalement accessible.

Lorsque la flamme présente une géométrie sphérique, par exemple dans une bombe
expérimentale, I'é¢tirement induit par l'augmentation de rayon est alors mathématiquement

2 dr,
calculable a tout instant / position : K= r_* (7)
f

Markstein [26] puis Clavin [27] ont établi, sous réserve d’un étirement ne
compromettant pas la stabilit¢ de la flamme, une relation lin€aire entre la vitesse
fondamentale observée a l'instant t (notée Sp) et celle a étirement nul (S.°) :

S-S, _Lag

o

Il est ainsi possible d’obtenir une vitesse fondamentale a étirement nul (notée S.°),
devenue la valeur de référence. L'influence de I'étirement sur la vitesse de propagation d'un
front de flamme dans un prémélange traduit l'effet de deux flux opposés : celui de la diffusion
de masse et celui de la diffusion thermique.

Ainsi le nombre de Markstein (Ma) définit I'accélération d'une flamme soumise a un
étirement caractérisé par Ka, le nombre de Karlovitz. Ce dernier met en compétition le temps
caractéristique de résidence et le temps caractéristique d'étirement. Il est également
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interprétable comme I’influence des structures tourbillonnaires de plus petite échelle sur la
vitesse de réaction chimique observée :

S,/8,° =1-Ma*Ka

o

avec Ka =K*5—
S

et x 5

Les travaux portant sur la détermination des vitesses fondamentales a étirement nul et
des autres valeurs fondamentales (Ka, Ma) de flamme hydrogéne / air / gaz neutres sont
relativement peu nombreux.

Lannoy [28] a proposé une corrélation tenant compte de 1'influence de la température
et de la pression initiales, pour des mélanges a base d'hydrogeéne selon 1’équation :

S,:S,,ef.i L avecn~1etm~2,1
, f)ref Tref

Toutefois I'étirement n'est pas pris en compte.

De méme, utilisant un briileur et une LDV (Laser Doppler Velocimetry), Koroll et
Mulpuru [29] ont pu établir une corrélation permettant d’intégrer la dilution par de la vapeur
d'eau, mais ne tenant pas compte des effets d'étirement.

X
_ vap . .
S1 =8 suns vapewr (1= Walay, .., avec x, - la fraction molaire de vapeur

vap ,max

d'eau.

Bechtold et Matalon [30] ont présenté assez récemment une publication détaillant
théorie et résultats expérimentaux de divers mélanges réactifs, incluant quelques apports sur
la combustion de I'hydrogene.

Faeth et coll. [9], et Kwon et coll. [11] ont pu récemment faire, entre autres, des études
hydrogéne/air et Ho/O,/N, a diverses compositions et pressions. Leur traitement des données
différe toutefois des travaux publiés par d'autres équipes.

Bradley et coll. [13] ont, a leur tour, présenté une ¢tude de l'influence de 1'étirement
sur d'importants volumes explosifs (3 meétres de rayon), mais il s’agissait de mélanges
méthane et propane. Ces derniers montrent que 1'étirement joue un role important dans le cas
de flammes plissées turbulentes'. Dans cette situation, non seulement la surface croit avec la
turbulence mais le plissement de la surface augmente I'étirement qui provoque une
accélération supplémentaire de la flamme.

o)
! Une attention particuliére doit étre portée sur les notations utilisées, parfois particuliéres a un auteur et
qui sont explicitées dans les articles cités en référence.
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Tse-Se et coll. [31] ont également procédé a des essais avec des pressions allant
jusqu'a 20 bars. Ils ont di toutefois faire varier les compositions en diluant le mélange
hydrogene/air avec de 1'hélium, afin d'augmenter le nombre de Lewis et ainsi stabiliser le
front de flamme. Celui-ci a, en effet, d'autant plus tendance a plisser (et donc s'auto-accélérer
par augmentation de surface) que la pression augmente. Le front de flamme devenant plus
mince, ’influence de la diffusion de matiere (déstabilisante) devient prépondérante sur la
diffusion thermique (stabilisante). Il est alors nécessaire d'extrapoler les résultats obtenus par
modélisation de la cinétique chimique en fonction des diffusions et de la thermodynamique.

2.2 Deéflagration accélérée par la turbulence

Le principal vecteur d'accélération de la flamme est son interaction avec I'écoulement
et la turbulence associé¢e. Basé sur des études expérimentales, le diagramme de Borghi [32]
permet de classifier les types de flammes potentielles en fonction de trois nombres, ceux de
Damkohler, Karlovitz et Reynolds :

, -1 l , 3/2 l -1/2 , l

pa=| L | [ Ka=| 2| |== Re, =| <5 [l 5

SL 5L SL 5L SL 5L

Sur la Figure 2 nous pouvons distinguer les courbes iso-Da, iso-Ka et iso-Re;
d'importance. On distingue plusieurs zones selon que la flamme est plus ou moins turbulente
et donc plus ou moins accélérée :

1 : flamme plissée

flamme ondulée

2:
3 : zones réactionnelles distribuées
4 : réacteur parfaitement agité

1x10* — Da =1
Da<1
.|
1x10° —p
N
\
\
N\
NeRe =100
1x10° — AN
0(04
- Ka =1
1x10" —
o Lan N \Régimedes
1x10° —Fu' = S, \\Ka“ flammelettes
. 4
R
\\
-1 A
1x10 T I T I |
1x10™ 1x10° 1x10' 1x10° 1x10° 1x10*
L/80°

Figure 2 : Diagramme de Borghi

Trois approches sont généralement distinguées pour une approche théorique de la
flamme turbulente :
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o Le modele de surface s'applique lorsque l'intensit¢é de 1'écoulement est faible et
I'échelle associé¢e grande. Il correspond a une flamme laminaire qui se plisse et une
zone réactionnelle d'expansion homogene.

e Le modele des flammelettes caractérise une intensité de turbulence plus élevée et un
front de flamme discontinu : des flammelettes laminaires existent dans les tourbillons
turbulents.

o Le modele de volume est relatif a une tres forte turbulence ou toute structure laminaire
disparait et ou on peut considérer que la zone réactionnelle est distribuée.

2.2.1 Modeéle de surface

Le mode¢le de surface décrit le comportement d'un front laminaire stationnaire dans le
cas ou il est soumis a des pulsations de vitesse, se transformant alors en front laminaire pulsé.
La caractéristique essentielle de ce modele est la présence de surfaces instables de faible
épaisseur qui séparent la zone de réaction des produits de combustion et du mélange frais. La
réaction est supposée se produire entiérement entre ces surfaces. Damkdhler [33] postule que
la surface reste intacte et que chaque élément se propage par rapport aux gaz imbrilés a la
vitesse de combustion laminaire. On parle de flamme laminaire plissée. Il suppose que
'augmentation de surface est proportionnelle a l'intensité de turbulence,

Urms. & Si/Sy oc Surface oc Fluctuations o € oc Re

Si le nombre de Reynolds, Re, est compris entre 2 300 et 6 000, 1'échelle de turbulence
est petite. La taille des tourbillons et la distance de mélange sont alors trés inférieurs a
I'épaisseur du front de flamme. Ceci a pour effet d'augmenter les phénomenes de transport
dans 1'onde de combustion. On a alors : S¢/S; = 0,1 * Re'?

Pour Schelkin [34], le rapport des vitesses de combustion est proportionnel a celui des

surfaces : = Sc _ \/1+2*(u" /8,
Al Sl r.m.s

Chomiak ([35], [36]), qui a proposé le modele de tube vortex (li¢ au modele de
structure de turbulence en milieu réactif), postule essentiellement que la dissipation de
I'énergie de turbulence en énergie moléculaire s'étend uniformément sur tout le spectre de
turbulence. Mais cette dissipation est concentrée a petite échelle dans les tourbillons dont le
volume total est faible devant le volume total de I'écoulement

2.2.2 Modeéle des flammelettes

Ce modele tente de combiner les modeles de surface et de volume. Dans les flammes
turbulentes, on doit prendre en compte non seulement la combustion dans les fronts
laminaires mais aussi le volume de combustion du mélange qui est combiné avec les produits
de la réaction par leurs propres tourbillons. Si la fluctuation de vitesse (u') est largement
supérieure a la vitesse laminaire (S;), les molécules de réactif n'ont pas le temps de participer a
une combustion compléte et sont donc isolées par des pulsations turbulentes. En conséquence,
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le processus de diffusion commence a l'intérieur des tourbillons ; la température et la
concentration s'égalisent sur tout le volume. Sous de telles conditions, la surface sur laquelle
se tient la combustion augmente graduellement a cause de la formation de nouveaux
tourbillons & partir des premiers tourbillons dans le processus de combustion. A I'intérieur de
la flamme, la température moyenne des nouveaux tourbillons augmente, et la vitesse de
réaction volumique s'accroit également jusqu'a ce que la vitesse de combustion de surface
devienne faible.

2.2.3 Modeéle de volume

Ce modele décrit I'¢largissement du front de flamme. Le mélange ne brile pas
compleétement dans le front de flamme ; la combustion incompléte dépend essentiellement de
la vitesse d'écoulement et de la composition du mélange. Le front de combustion a une
structure consistant en des volumes de gaz frais séparés par des zones de produits de
combustion de la réaction chimique. Le champ d'écoulement turbulent entraine le mélange
des différents éléments du fluide, et le temps caractéristique sera le temps associ¢ aux
fluctuations de la turbulence t,,. Avec l'augmentation de la turbulence, ce temps tend vers t.
(temps caractéristique de la réaction chimique), et I'échelle de grandeur associée tend vers
1'épaisseur de la flamme ou de la zone réactionnelle. Les processus de transport de masse et de
chaleur sont considérablement augmentés par les processus de transport turbulent. Ceci
conduit a une zone de réaction plus large avec une accélération de la vitesse de propagation.

Summerfield [37] [38] considére que la réaction chimique est distribuée a travers la
zone de combustion et qu'elle conduit a une structure de la flamme analogue a celle de la
flamme laminaire. Il inclut I'effet de la turbulence sur le transport et la chimie, et propose :

S = ; , ou T, et T; représentent respectivement les temps caractéristiques de la
1 NYT

combustion turbulente et laminaire. En posant T = §/S, on obtient la relation suivante :
S,.0, §,.0,
& v
Expérimentalement, la quantité (S,.0/v) est déterminée et vaut environ 10. On en
déduit la valeur de I'épaisseur de la flamme turbulente d.

2.3 Vitesse de propagation turbulente

Le couplage entre la combustion et la turbulence fait I'objet de travaux actuels aussi
bien théoriques qu’expérimentaux afin d'établir des modeles. Un consensus s'est développé
autour de la considération que 1'accélération était principalement due a l'augmentation de la
surface de la flamme :

S, A, .

S_g = A_L avec At et Ay les surfaces de flammes turbulente et laminaire.

Cette linéarité a mené a la relation théorique, dans le cas de faible étirement de la
S K.
flamme [4, p. 70] : S—T=1— 05

L L

Ma avec Ma le nombre de Markstein. Dans le cadre
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de ces hypothése théoriques, le nombre de Markstein est déduit si I'on connait le profil exact
du champ de température, le nombre de Lewis et 1'énergie réduite d'activation de Zeldovich 3

[4].

Expérimentalement il est encore impossible d'évaluer 1'étirement pour une flamme
plissée ainsi que le profil exact de température pour des régimes transitoires. Toutefois les

S nY
—€:1+ LO avec u'
SL SL

I'amplitude des fluctuations de vitesse et n un réel compris entre 0,5 et 1.

¢tudes présentent souvent des équations de forme trés proche :

Diverses publications ([15], [39], [40], [41], [42]) ont ainsi pu effectuer des
comparaisons des comportements de flamme pauvre hydrogene-air laminaire ou perturbée par
une turbulence artificielle et constante. Cette turbulence est induite par des ventilateurs
opposés. Dans certaines de ces publications une échelle intégrale est avancée mais dans
d'autres situations les auteurs [15] n'ont pu effectuer d'analyse rigoureuse a partir de moyens
comme une PIV (Particle Induced Velocimetry) et une LDV.

Des corrélations correspondant aux mélanges pauvres d'hydrogéne ont ainsi été
¢tablies :

Référence Corrélation
ST 0.238 Sg
[40] S0 =3,788.(Re,) ; pour Re;> 100 et — —0
u
L
s N’
[43] 21 - 0,157{%} Re, ™
SL SL
S N’
[44] Se_ 1+0=62*(LOJ Re !
L SL
S 1
[45] =L =0,88 iO(Ka.Le) 03
L L
r 0,5
—=|1+16/ — — | 1—exp| ——
1] si | s T 5
S, u' o-1 o'
— =19 — |+| —+1 si|— (=2
S; S, j ( V3 j (SEJ
[42] 2703
ST u' c-1 ou'
=19 — |+ 1-| L +1 Sl[—jﬂ
s? (sﬁ} V3 J e S?

Tableau 1 : Corrélations expérimentales publiées donnant la vitesse fondamentale turbulente en
fonction de la vitesse fondamentale a étirement nul et de la turbulence

Toutefois ces travaux sont assez peu comparables aux cas d’auto-couplage entre la
combustion et la turbulence engendrée par interaction de la structure des enceintes avec les
gaz combustibles en mouvement. En effet le spectre d'échelle de turbulence se trouve dans ce
cas beaucoup plus étendu mais €galement transitoire. La réponse de la flamme a une
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perturbation d'écoulement est plus délicate a caractériser, comme le montrent diverses
publications sur la propagation turbulente et 'interaction avec des obstacles.

Une nouvelle théorie a été récemment introduite par Madja et Souganidis [46]. Elle
démontre que, dans le cas de réaction type KPP (réaction a turbulence gelée), les arguments
géométriques ne suffisent pas a expliquer a eux seuls l'influence de la turbulence sur la
combustion prémélangée. Il est alors nécessaire de tenir compte de facteurs comme la dilution
thermique dans la zone de préchauffage des gaz réactifs.

2.4 Criteres d'accélération de flamme

L'accélération de la flamme, quand la turbulence devient de forte intensité, se traduit
par l'augmentation importante de la vitesse, et des ondes de compression/détente. Dans ce cas
la flamme accélérée est beaucoup plus destructrice qu'une déflagration lente.

La limite entre flammes considérées comme lentes (vitesse spatiale inférieure a celle
du son dans les gaz frais) et les flammes rapides (déflagrations accélérées) est communément
posée a la moiti¢ du nombre de Mach dans les gaz frais. Au-dela de cette vitesse spatiale de
propagation de front de flamme, il est en effet considéré que les ondes de pression engendrées
peuvent avoir un impact sur les structures de confinement. Ces critéres sur la capacité d'une
flamme a atteindre un régime de propagation accéléré permettent ainsi de prédire a priori si un
scénario va nécessiter une modélisation fine afin de mieux déterminer la montée en charge
des structures au cours de la combustion.

Les résultats expérimentaux obtenus sur diverses installations (notamment RUT, au
Kurchatov Institute, Russie) ont mené les auteurs de 1'état de I'art de I'OCDE [1] a adopter les
valeurs exposées par Dorofeev et Kutznetsov dans des rapports internes au Kurchatov
Institute, puis publiées en 2001 [47].

Des propagations accélérées sont obtenues si I'on satisfait :
e 0>(35~4) pour des mélanges présentant P.(Le—1)>-2

e o>0 (f) pour des mélanges présentant P.(Le—1)< -2

o () est estimé indirectement via une corrélation et une approximation :
e o =09*10"° "‘(EQ/RTM)3 —0,0019*(Ea/RTu)2 +0,1807*(E,/RT,)+0,2314 et
_o-1E,
" o RI,

Lorsque le mélange hydrogene-air est enflammé, généralement par une source
d’¢énergie faible (souvent une étincelle), la combustion est assimilable a une déflagration
laminaire qui évolue rapidement en flamme plissée ou cellulaire. Cette flamme dans le régime
de "flammelettes" tend alors a s'auto-accélérer, le front de flamme devenant épais et
irrégulier : la chimie de combustion se trouve dans des conditions optimales de cinétique.
Cette accélération est spécifique a un mélange et a des conditions initiales. Elle est surtout
présente dans les mélanges évoluant spontanément vers une détonation, comme par exemple
hydrogéne-air, acétyléne-air, et est due a une compétition entre la diffusion thermique et des
radicaux [1 §2.4.1]. Cette accélération initiale est ensuite relayée par une accélération par
turbulence et par expansion volumique due aux gaz brilés chauds (critére sur o).
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L'accélération peut également étre due a un confinement [1 §2.4.3]. Alors que les
limites de composition pour chaque régime sont relativement bien connues dans le cas de
I'hydrogene, la présence d'obstacles perturbe le comportement de la flamme, notamment en
augmentant la turbulence et en modifiant les trajets des ondes de compression. Dorofeev a
ainsi publié récemment une étude sur l'influence du confinement sur les régimes
d'accélération [47]. Il a observé 1I’augmentation de la surface de flamme par interaction avec
des tourbillons en amont de celle-ci. L’interaction flamme - vortex a fait ’objet de travaux,
notamment de Fiechtner et coll. [48]. Ils ont pu caractériser expérimentalement le taux
d’accroissement de la surface réactive avec des analyses d’image par LIF afin de suivre
précisément les radicaux OH au cours de I’interaction.

Le régime d'inhibition est surtout relat¢ dans le cas d'une configuration fortement
encombrée (haut coefficient de blocage) et se caractérise par une forte accélération suivie d'un
soufflage de la flamme alors qu'elle se situe dans la zone des obstacles [1 §2.2.1].

2.5 Transition Déflagration vers Détonation (TDD)

Les combustions de mélanges d'hydrogéne dans l'air, initiées par des sources faibles,
s’accélerent graduellement. Elles peuvent parfois évoluer brutalement en détonation selon un
mécanisme encore discuté [1 §2.5.1]. Le scénario le plus dramatique en terme de streté d’une
installation est le cas ou la flamme s’accélere juste avant de transiter vers la détonation auto-
entretenue pres de la paroi.

Plusieurs opinions s'affrontent afin d'expliquer cette transition. En réalité, comme
l'indique 1'état de l'art, il pourrait y avoir plusieurs mécanismes. Le plus grand consensus est
réuni autour de "SWACER" (Shock Wave Amplification by Coherent Energy Release) [1
§2.5.2]. Cette théorie, développée initialement afin d'expliquer un phénomeéne bien particulier
(allumage par photo-excitation), s'est étendue a la Transition Déflagration-Détonation, bien
qu'elle soit souvent réajustée en fonction des dernieres découvertes et des corrections de
mécanismes. Montgomery et coll. [49] ont, par exemple, apporté en 1998 un rectificatif afin
d'inclure une inhomogénéité locale de concentration des réactifs qui augmenterait la taille des
gros tourbillons mélangeant les réactifs et les gaz brilés, ce qui constituerait un frein a la
théorie.

D'autre part, des études (notamment de Vaezi et Aldredge [50]) ont été entreprises afin
d'observer l'influence, sur la vitesse de combustion, des ondes de compression réfléchies par
l'enceinte et les obstacles. Utilisant une configuration particuliere (brileur Taylor-Couette), la
flamme est alors stationnaire et sans onde de pression l'accompagnant (ce qui est une
différence importante). Les instabilités acoustiques auraient une influence aussi longtemps
que la turbulence dans les gaz frais ne dépasserait pas un certain seuil, au dela duquel cette
derniere devient le vecteur principal d'instabilité.

Thomas et Jones [51] ont, de plus, récemment montré que le mécanisme pouvait, a
grande échelle, étre indépendant d'un mélange des gaz frais et brilés. Ils ont pu confirmer
¢galement l'apparition de TDD dans une situation ou une détonation s'essoufflerait pour
donner une déflagration : il existe un effet de mémoire assez complexe du fait de I' "histoire"
des gaz frais poussés par la flamme.
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3 Propriétés des mélanges combustibles hydrogéne-air

Les scénarios d'accidents en centrales nucléaires impliquent dans certains cas une
déflagration d'un prémélange hydrogene/air/vapeur d'eau. La fourniture d’un apport d'énergie
idéalement ponctuel a ce prémélange crée une série de réactions chimiques se propageant a
I'ensemble de la masse gazeuse réactive. Un front de flamme est alors initi€ en un point
(apport d'énergie) et se propage des gaz brilés vers les gaz frais. Il peut étre suivi au cours de
son évolution via divers moyens de détection.

3.1 Limites d'inflammabilité

La capacit¢ d'un mélange a permettre une combustion auto-entretenue dépend des
conditions physiques et chimiques du mélange combustible. Les concentrations minimale et
maximale en combustible déterminent la plage d'inflammabilité.

La plage d'inflammabilité dépend non seulement de la concentration en carburant,
mais également de celles des autres espéces présentes dans le mélange, chimiquement neutres
ou non. La température, la pression, la direction de propagation de la flamme, le mode
d'allumage interviennent également sur la capacité¢ du mélange a briler.

Le sens de propagation de la flamme intervient également, en concurrence avec la
gravité et la poussée d'Archiméde. En effet la densité des gaz frais est plus élevée que celle
des gaz brllés et I'on observe des limites d'inflammabilité différentes selon que le front de
flamme se déplace de maniere ascendante ou descendante ou dans un plan horizontal. Dans
l'air sec, a 100 kPa et 298 K, l'hydrogéne présente ainsi des limites inférieures
d'inflammabilité (LII) de 4 % (molaire, ascendant), 6 % (horizontal) et 9 % (descendant).

La teneur limite en hydrogéne augmente avec la teneur en vapeur d'eau dans le
mélange combustible du fait de la capacité calorifique élevée de l'eau. Et au dessus d'une
teneur en eau de 63 %, l'inflammation n'est plus possible. L'eau et le dioxyde de carbone sont
des molécules triatomiques de capacités calorifiques voisines et leurs influences sur les
limites inférieures d'inflammabilité des mélanges pauvres en hydrogéne sont trés proches.

3.2 Limites de Détonabilite

Les limites de détonabilité pour des mélanges hydrogene-air ont été établies pour des
concentrations de 18 a 58 % d'hydrogéne selon Shapiro [52] (Figure 3). Ces limites ont été
remises en cause par Tieszen et coll. [53] qui ont montré une détonabilité possible entre 13,5
et 70 % d'hydrogene. Stamps [54] a ensuite montré qu'en utilisant une installation plus grande
(tube de 43 cm de diametre), le domaine de détonabilité pouvait encore étre étendu (toujours
pour un mélange hydrogeéne/air a 100kPa et température ambiante) a des limites de 11,6 % a
75,9 %. La teneur en eau influence nettement la limite inférieure de détonabilité.
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Figure 3 : Diagramme de Shapiro [52] pour les mélanges hydrogéne-air -vapeur d'eau

3.3 Mode d'inflammation

Le mode d'inflammation peut avoir une influence directe sur le type de propagation de
flamme. La densité énergétique libérée dans le milieu est a 'origine du mode de combustion
observé. Si elle est trop importante, une détonation directe peut étre initiée ou encore une
déflagration rapide transitant vers la détonation. Si la densité est faible, une déflagration
s'établira. Enfin, si elle est trop faible, aucune combustion n'aura lieu. La libération d'énergie
peut étre effectuée via divers moyens : étincelle électrique, jet de gaz chaud, diffraction
d'onde de détonation, convergence de faisceau lumineux...

Le mode d'inflammation le plus fréquent en laboratoire est celui par étincelle
¢lectrique, facilement mis en place et contrdlable. La densité énergétique dépend alors de
deux paramétres : énergie fournie au milieu et espacement des électrodes.

Pour un mélange dans des conditions données, il existe une distance minimum entre
les ¢lectrodes appelée distance de coincement en dessous de laquelle la combustion ne sera
pas initiée (Figure 4). Au voisinage de cette distance de coincement, I'énergie nécessaire a
l'allumage augmente fortement car les phénomenes de dissipation d'énergie deviennent
importants. Ceux-ci sont fortement dépendants du rapport surface/volume de la zone de
mélange combustible chauffée par 1'étincelle et de la proximité des électrodes.
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Figure 4 : Allumage par étincelle, énergie nécessaire en fonction de I'écartement des électrodes

De la méme fagon, il existe une ¢énergie minimale nécessaire a l'allumage,
correspondant & un écartement d'électrode optimal. Si I'écartement augmente, l'énergie
nécessaire est alors plus grande pour atteindre la densité énergétique nécessaire a la
propagation de la combustion (Figure 4).

L’énergie minimum et la distance de coincement dépendent trés fortement des
propriétés physico-chimiques du milieu concerné (composition, pression, température...) et
dans une moindre mesure des caractéristiques géométriques des électrodes. Ainsi, pour un
mélange hydrogeéne-air, une augmentation de la pression initiale a pour conséquence une
décroissance considérable de I’énergie d’inflammation. Pour une pression initiale de 101 kPa,
I’énergie minimale est de 0,02 mJ pour un mélange stoechiométrique d'apres Belles [55] et
Berman [56] (Figure 5). La Figure 6 représente la variation de I’énergie minimum
d’inflammation et la distance de coincement pour différents mélanges hydrogéne - oxygene -
diluants. A quantité égale, la présence de CO; rend I’inflammation plus difficile qu'avec les
autres diluants cités. A la stoechiométrie, I’énergie d’inflammation passe de moins de 0,02 mJ
a plus de 0,04 mJ en substituant le dioxyde de carbone a l'azote.
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Figure 6 : Energie minimale d'inflammation et distance de coincement pour différents mélanges
H,-O,-diluant a pression atmosphérique d'apres Lewis et von Elbe [57].

4 Modélisation numérique

4.1 Etablissement de compromis

L'objectif de toute approche informatisée d’un scénario est de rendre compte le plus
fidelement possible des lois physiques impliquées ainsi que de déduire 1'état et 1'évolution des
champs physiques concernés. Il y a donc un compromis a trouver entre les souhaits du
scientifique et les moyens techniques permettant les calculs scientifiques. Plusieurs facteurs
interviennent dans la mise au point de ce compromis : nombre de lois physiques, dimension
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spatiale des systémes, dimension temporelle des phénomeénes, raffinement spatial et temporel,
phénomeéne transitoire ou stationnaire... La modélisation de la combustion turbulente est en
effet une des plus exigeantes en ressources informatiques. Atteindre des résultats prédictifs
pour 'analyse de stireté¢ implique de tenir compte des facteurs suivants :

a/ nombre et complexité des lois physiques.

La prise en compte d'un maximum de lois physiques est lourde mathématiquement et
nécessite une quantité importante de moyens de calcul. La difficulté¢ a faire des choix de
simplification est d'autant plus ardu que les lois intervenant en mécanique des fluides, mais
aussi en combustion, impliquent des non-linéarités et sont fonction de nombreux parameétres.
Dans le cas idéal, il faudrait par exemple tenir compte des nombreuses especes chimiques
présentes au sein de la flamme, qui induisent des modifications locales des propriétés
physiques de fluides et donc modifient I’historique. A ceci, il faut ajouter les interactions
entre la flamme et la turbulence, les pertes thermiques augmentant le nombre et la complexité
des équations et encore plus la difficulté de résolution du phénomeéne. Liu et Rogg [58] ont
travaillé numériquement sur le rayonnement thermique créé par des flammes hydrogene-air et
d’autres flammes produisant des particules. Mais ’étude de ce genre de paramétre est tres
ponctuelle et non prise en compte dans les codes de streté.

b/ dimension spatiale des systémes et dimension temporelle des phénomenes.

Les échelles spatiales et temporelles auxquelles doit faire face la modélisation dédiée a
la stireté d'installation sont trés étendues. L'épaisseur d'un front de flamme laminaire est de
I’ordre de 10™*m. A contrario, les dimensions des structures dans lesquelles ont lieu de telles
explosions sont trés grandes, notamment les installations nucléaires.

La combustion est un phénomene qui peut, selon les conditions, étre relativement lent
(flamme laminaire, quelques métres par seconde) ou extrémement rapide (détonation, plus de
1 000 m/s). En outre, la turbulence implique de larges plages spatiales et temporelles. Les
échelles impliquées ont des impacts sur les phénomenes de diffusion et de transport et donc
par conséquent sur la combustion.

¢/ phénomene transitoire.

La propagation de flamme dans un prémélange combustible est un phénomene
transitoire. Ceci complique énormément la résolution dans la mesure ou les approches
implicites sont difficilement applicables. La plupart des travaux portant sur la turbulence ne
prennent pas en considération cet aspect transitoire qui augmente énormément la complexité.
Une telle étude est délicate car chaque calcul, a un temps donné engendre des répercussions
sur les calculs suivants. Ce phénoméne est d'autant plus important que les données
expérimentales indiquent a quel point la variété des régimes de propagation de flamme peut
modifier sensiblement I'historique de cette propagation.

Les points a/, b/ et ¢/ cumulés engendrent des problémes de raideur mathématique.

L'é¢tendue spatiale des structures implique I'utilisation d’un maillage spatial fin.
L’aspect transitoire impose un découpage temporel trés petit. Le nombre de lois physiques
impliquées augmente le nombre de calculs supplémentaires, amplifiant les problémes de
résolution précédents.

En pratique, actuellement, les ressources informatiques nécessaires ne sont jamais
satisfaisantes pour une simulation compléte, sauf pour des dimensions inférieures a celle
d'une chambre de combustion de moteur a explosion. Cela induit une raideur mathématique

certaine des systémes d'équations impliquées :
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e raideur spatiale car le front de flamme est mince (forts gradients),

e raideur temporelle car la variété des régimes de propagation de flamme peut
modifier sensiblement I'historique de propagation de la flamme. La résolution doit
alors faire appel a des théories mathématiques spécifiques.

4.2 Problematique du couplage turbulence-combustion

4.2.1 Problémes intrinséques

La difficulté¢ de la simulation informatique des propagations turbulentes de flammes
est en grande partie due a la complexité¢ de la nature des phénomenes entrant en jeu. La
combustion turbulente fait en effet intervenir deux grands domaines : la propagation d'un
fluide visqueux compressible turbulent et 1'évolution d'un front de flamme.

Les équations de mécanique des fluides de type Navier-Stokes n'ont pas de solution
mathématique, ce qui oblige a effectuer des boucles de calcul de convergence et sollicite
fortement les processeurs. Les diverses approches de modélisation tentent de résoudre le
probléme en fermant le systéme d'équation :

e soit en modélisant le tenseur de cisaillement turbulent 7= 0.v®V présent dans
I'équation bilan de quantit¢ de mouvement. Les approches LES (Large Eddy
Simulation) [1 §4.12] et longueur de mélange [1 §4.4] adoptent cette approche de
manieres différentes.

e soit en remplagant le terme indéterminé de dissipation visqueuse d'énergie
turbulente, au sein de 'équation bilan d'énergie [1 §4.7], par les mod¢lisations dites
k-¢, k-o ...

La combustion est un phénoméne trés rapide et absolument non linéaire. Toutefois, la
prise en compte de la turbulence transitoire est l'aspect le plus lourd du traitement
informatique, a cause de la complexité et le nombre d'équations entrant en jeu [59]. La
montée en puissance des ordinateurs a permis des approches de type LES, ne nécessitant une
simplification que lorsque les capacité de calcul deviennent insuffisantes. Elles restent
toutefois confinées a des calculs sur des enceintes de dimensions modérées.

La résolution de 1'évolution d'un front de flamme nécessite des solveurs
mathématiques complexes adaptés aux forts gradients (température, diffusivités thermique et
massique, viscosité, densité, composition...) sur une zone physique trés mince ainsi que des
calculs des effets de la progression de la flamme sur des distances bien plus grandes. Les
calculs axés sur la sireté d'installations doivent permettre de prédire les conséquences des
changements sur des distances bien plus grandes que I'épaisseur d'un front de flamme. Afin de
faciliter la simulation, plusieurs voies ont été explorées (G-équation, flamme épaissie, sous-
maillage...), introduisant un écart avec les observations expérimentales mais facilitant le
processus numérique.

La difficulté réside également dans le nombre de lois physiques dont il faut tenir
compte dans un scénario d’accident industriel. L’enchainement des régimes de propagation
différents (propagation laminaire/plissée/turbulente voire transition vers une détonation)
interdit en effet de négliger certains aspects qui peuvent perturber I'historique du calcul et
donc donner des valeurs erronées.
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Chaque ajout d'une loi implique le plus souvent des interactions avec d'autres lois, par
conséquent des termes mathématiques supplémentaires a traiter et donc de nouvelles
équations de fermeture a trouver. Gamal et coll. [60] ont ainsi proposé [ utilisation
d’équations d’état différentes de celles des gaz parfaits dans le cas de mélanges initialement
sous pression. Cela alourdit bien évidemment la résolution et ne peut faire I’objet que de
calculs spécifiques.

A I’opposé, certaines approches comme celle employée pour le code TONUS ou par
Birkby et coll. [61] privilégient la diversité de modes de propagation de flamme en modélisant
les aspects qui peuvent intervenir. Le but est de simplifier le systéeme d’équation afin
d’accentuer d’autres paramétres, notamment les résolutions spatiale et temporelle. Cette
régulation sur la vitesse de combustion peut étre effectuée de maniere continue sur la totalité
des régimes de propagation ou discontinue, par exemple en fonction de critéres sur la vitesse
de flamme ou un nombre de Reynolds.

4.2.2 Interactions combustion / turbulence

Le couplage entre la turbulence et la combustion est un domaine d'intérét dont la
complexité fait 1'objet de plusieurs approches et théories. Les interactions entre la flamme et
la turbulence sont encore a I’origine de travaux théoriques afin de parfaire notre
compréhension des phénomeénes. Ceci est particulierement vrai pour les flammes de diffusion
ou de prémélange en présence de gradients de concentrations des réactifs.

Un grand nombre d'approches existent afin d'obtenir le code de calcul le plus prédictif
possible. Il est intéressant de noter que la plupart des solutions tiennent compte de 1'impact de
la turbulence sur la combustion mais pas de l'inverse. Ainsi les codes de calculs cherchent le
plus souvent a adapter les modeles de combustion a une propagation turbulente sans que la
réciproque ne soit étudiée. Cette approche dite a turbulence gelée [4, p. 232] a été baptisée de
KPP (du nom des auteurs Kolmogorov-Petrovsky-Piskunov). Elle est reprise parfois
implicitement de nombreux travaux. Une seule publication de Bray et coll. [62] détaille les
effets de la combustion sur la turbulence.

Schématiquement trois effets sont identifiés entre la combustion et la turbulence.

1. Augmentation de la turbulence principalement par interaction des gaz frais en
mouvement avec l'environnement (jets, couches de mélange et interactions avec les
parois).

2. Accélération de la combustion par la turbulence : augmentation de la surface et de
I'épaisseur de la flamme.

3. Décélérations voire extinctions locales de la flamme dues a un mélange trop
turbulent entre les gaz frais et les gaz brilés (refroidissement de la zone réactionnelle,
dilution des radicaux).

Dans la théorie, les interactions entre la combustion et la turbulence ne sont pas toutes
identifiées en raison de la complexité des phénomenes et de la difficulté & pouvoir en isoler
les aspects, aussi bien théoriquement qu'expérimentalement. En outre, la prise en compte des
phénoménes entraine d’énormes colits de calculs. Par conséquent, pour les modélisations
informatiques actuelles, 1'ensemble des interactions combustion / turbulence est résumé en un
seul couplage modulant la vitesse de combustion en fonction des données fournies par les
modeles de turbulence. Ces équations sont souvent validées sur des zones restreintes en
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fonction des paramétres physiques de la flamme et de la turbulence. Le diagramme de Borghi
(Figure 2, page 14) est ainsi souvent utilis¢ comme base afin de définir les limites
d’applicabilité des corrélations expérimentales [39] [63]. Dérivée directement des conclusions
du modele KPP, 1'équation 1 permet ainsi d'évaluer pour CREBCOM un taux de combustion
turbulent. Dans le cas de couplage avec la turbulence de type k-g, Faix et coll. [64] ont
rapport¢ une évaluation de ce taux de combustion tenant compte plus finement de la
turbulence (Eq. 2).

Py 2
—M*ST Eq 1

t

. pu *SC, * S?
4% COP *3/2 u,
avec Cy,=0,09 et S;:=0,75

K Eq. 2

Actuellement les codes de calcul dédiés a la shreté d'installation ne prennent pas en
compte la décélération et I’extinction de la flamme ; les causes n’en sont pas toutes clairement
identifiées. Certains codes essaient toutefois de déterminer une limite de propagation de
flamme en fonction des temps caractéristiques de combustion et de turbulence comme le
proposent Meneveau et Poinsot [65].

4.2.3 Limitations

Une résolution totale de la turbulence est mathématiquement impossible a I'heure
actuelle [59] et certains termes mathématiques d'ordres de grandeur plus ou moins faibles sont
modélisés, méme pour les études DNS (Direct Numeric Simulation). Pour tenir compte des
termes minoritaires, il faudrait en fait affiner considérablement le maillage, ce qui a un coft
important n’intégrant que la mécanique des fluides et la turbulence. Pour un calcul sur un
maillage a deux dimensions, un affinement de maillage par 10 implique de disposer d'une
capacité mémoire 178 fois plus importante et d'un temps de calcul 1 000 fois plus grand [59].
Les systémes informatiques actuels permettent des calculs sur 107 éléments de maillage. Or,
selon les besoins numériques de résolution des libertés de mouvements turbulents, un calcul
total de la turbulence nécessite environ 10 x Re”* points. Ceci permet un calcul de turbulence
pour un nombre de Reynolds autour de 1 000, ce qui est faible [1]. En outre, l'ajout de lois
supplémentaires liées a la combustion complique fortement le probléme des ressources
informatiques nécessaires.

Certaines techniques ont été développées dans le but de repousser les limites de
faisabilité. Elles apportent des améliorations mais restent actuellement tres insuffisantes par
rapport a l'augmentation exponentielle des besoins. Nous pouvons ainsi citer le calcul via des
sous-maillages, ou encore la compression par ondelette. La technique de maillage/sous-
maillage, utilisée par Arntzen et coll. dans le code FLACS [66], présente l'avantage
d'accélérer les calculs via la prise en compte des phénomeénes uniquement a I'échelle physique
impliquée et non sur la totalité d'un maillage affiné. Elle permet également de tenir compte
des termes non linéaires induits par la combustion mais aussi d'obtenir des valeurs plus justes
des implications de la combustion sur les termes d'énergie dans les équations de transport
d'énergie et de matiere, sans forcément alourdir fortement le calcul. Il est ainsi possible
d’intégrer des phénomeénes de dissipation de diffusion visqueuse et des diffusions a contre
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gradients observées pour des flammes partiellement pré-mélangées (présence de gradients de
concentration).

L'objectif de la compression par ondelette est de permettre une forte compression des
données tout en tenant compte de la totalité de I'échelle de turbulence. Théoriquement tres
prometteuse, elle en est actuellement au stade du codage informatique [67].

4.3 Différentes approches

Les calculs effectués avec le plus petit nombre d'approximations possible sont appelés
simulations ou encore DNS (Direct Numeric Simulation). Les autres méthodes informatiques
employées sont qualifiées de modélisation car elles font intervenir des modeles
mathématiques qui simplifient les lois physiques ou qui négligent certains termes trop faibles.

Les simulations numériques de scénario de propagation de flamme font intervenir des
codes basés sur la mécanique des fluides turbulents, adaptés pour tenir compte des effets de la
combustion. On distingue :

1. ceux qui se proclament de la "DNS", les arrondis numériques et les approximations
mathématiques y sont réduits au minimum. La fermeture du systéme d’équation est
effectuée sur des termes fortement non linéaires non résolvables actuellement.

2. la"LES" (Large Eddy Simulation), la modélisation la plus proche de la simulation.

3. le modele trés classique "k-g", basé sur une méthode RANS (Reynolds averaged
Navier-Stokes)

4. "PDF" (probability density factor) / "FDF" (Filtered Density Function)

Les modeles dédi€s a la combustion sont principalement de trois types :

ceux reposant sur la loi d'Arrhenius appliquée a une seule étape chimique

2. ceux dépendant d'une Fonction Densité de Probabilité

3. ceux s'appuyant sur une G-équation, ou utilisant un systéme de particules-traceurs.

—_—

Enfin, les couplages sont propres a chaque publication mais peuvent étre classés en
deux familles :
1. Direct : FSD (Flame Density Surface)
2. Indirect : EBU (Eddy-Break-Up), PDF, jeu de corrélations...

Etant donné leur colit de calcul, les simulations ne sont applicables qu'a des cas
particuliers et sont restreintes en espace et en temps. Le code TONUS est bati sur une base
RANS + combustion via Fonction Densité de Probabilité. Il sera décrit en introduction des
travaux portants sur la partie numérique.

4.4 Modeles de mécanique des fluides turbulents

L'un des problémes majeurs de l'approche informatique des phénomeénes physiques est
la représentation des systémes gazeux, a cause de leur comportement complexe et leur
géométrie floue. Leur évolution temporelle peut étre représentée par les équations de Navier-
Stokes et leurs formes étendues aux phénomenes turbulents.
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4.4.1 RANS + modéle "0 équation”

Le mode¢le "zéro équation" est le modele informatique dont le traitement est le plus
léger. 11 est plus communément appelé "longueur de mélange". Il consiste a fermer le
probléme (fournir autant d'équations que d'inconnues) selon I'hypothése de Boussinesq en
construisant une relation pertinente sur la viscosité :

Iut = plnzux

avec® qui est la vorticité (basée sur le rotationnel de la vitesse) : ([59 §5.6.3.1] et [1
§4.2.2]).

On trouve également dans la littérature [68] le terme « enstrophy », moitié de la
vorticité. Il est alors nécessaire de différencier 1'écoulement libre de celui proche d'une paroi
dans la mesure ou ce modele est nettement plus représentatif d'une interaction flamme-paroi
tangente. Cette hypothése simple donne de bons résultats avec des configurations simples
mais est rapidement mise en défaut deés que I'écoulement n'est plus homogeéne [59]. Elle
présente toutefois l'avantage indéniable de permettre des calculs rapides afin d'obtenir des
estimations d'un comportement.

@l

4.4.2 RANS + modéle "2 équations” : k-¢

Le modele le plus connu et le plus classique ([69], [66], [70], [71], [72]) de
modélisation de la turbulence est appelé k-e. Reposant sur des équations théoriques, il traite
principalement de la création d'énergie turbulente (k) par les grandes structures de turbulence
(échelle intégrale) et de la dissipation () de cette énergie par les plus petites échelles de
turbulence (échelles de Kolmogorov). S'appuyant sur les équations de Reynolds (ou de Favre)
moyennées, tout comme le modele de longueur de mélange, 1'utilisation de deux équations est
plus adaptée a la représentation des principes théoriques, ce qui permet notamment de prendre
en compte les phénomenes de transports turbulents [1]. Il existe, de plus, deux mod¢eles de
transmission d'énergie entre les différentes échelles impliquées dans la turbulence : la cascade
Kolmogorov ou bien le modele de Von Karman-Pao censé €tre plus précis, mentionné dans la
référence 25 par Barrero et coll. [72]. Ce modele est plus réaliste que celui de longueur de
mélange dans la mesure ou il prend notamment en compte les phénomenes de diffusion.

Développé initialement pour les codes de calcul de dynamique des fluides (CFD), le
modele k-g a été €laboré pour des codes RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes) en
régime de propagation stationnaire. Ceci explique son adaptation difficile aux études de stireté
impliquant des régimes transitoires courts. En effet, une valeur de I'énergie turbulente initiale
(kinj) doit étre arbitrairement fixée manuellement : elle intervient soit a partir d'un instant
donné soit des le début de la propagation, ce qui n'est est pas réaliste puisque non prédictif
dans le premier cas et en désaccord avec la réalit¢ dans le second cas (la turbulence est
initialement trés faible) [66]. En outre, le modele k-¢ est trop peu réactif aux perturbations et
donc inadapté aux régimes purement transitoires pour répondre a des études de sireté
d'installations face a une propagation de flamme prémélangée. Ensuite, modifier les termes de
production/destruction de turbulence conduit a surestimer cette derniére [66]. Aussi la
méthode la plus courante de correction est la définition d'une valeur initiale k;,; de 1'énergie
turbulente.

Les paramétres utilisateurs, tels que les échelles de tourbillons dits "intégral" et "de
Kolmogorov", 1'énergie turbulente initiale kini, influent fortement sur les résultats obtenus
[66]. De plus, actuellement, la combinaison de k-¢ et des codes de combustion est sensible a
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la finesse du maillage [59] [66] et ne prend pas en compte les phénoménes de recirculation et
de détachement de fluide [1].

Ainsi, si k-¢ posséde une implémentation relativement rapide comparée aux autres
approches informatiques de la turbulence (et est nettement plus complet que l'approche
longueur de mélange), 1'ensemble des contraintes et parametres utilisateurs font du modele k-¢
un choix problématique quand il est utilisé pour des études de sireté d'installation face a une
propagation de flamme prémélangée.

4.4.3 Large Eddy Simulation (LES)

La Simulation des Grands Tourbillons (LES) est une approche plus prédictive car elle
utilise beaucoup moins de variables fixées arbitrairement par ['utilisateur et résolvant les
équations de la mécanique des fluides dans la limite des possibilités du matériel informatique.
En effet, la méthode consiste en quelque sorte en une approche DNS de la mécanique des
fluides, pour des échelles spatiales au dessus d'une valeur filtre. En dessous de cette valeur de
coupure, il est nécessaire d'utiliser un modele simplificateur pour la turbulence. L'avantage
principal est I'absence de contrainte du coté des échelles intégrales puisque le code s'adapte de
lui-méme au type de fluide et d'écoulement ainsi qu'a son interaction avec la structure de
lI'enceinte. Il n'y a pas de valeur maximale pour 1'échelle intégrale : celle-ci dépendant entre
autres de la géométrie, de I'écoulement et de la nature du fluide, il convient de la calculer a
chaque instant. Un inconvénient de la LES est qu'elle demande effectivement plus de
ressources informatiques qu'une approche RANS + k-g. On peut cependant relativiser dans la
mesure ou ces besoins sont modulables en fonction de I'échelle de coupure en dessous de
laquelle la turbulence est modélisée. Le principal probléme provient des modélisations,
notamment des fermetures de systémes d'équations relatifs a l'interaction flamme/paroi [73],
des inhomogénéités fortes (par exemple un front de flamme qui induit de forts gradients de
température et de composition) et parfois des solutions mathématiques marginales. L' "effet
de flou" produit par la modélisation en dessous de la valeur filtre induit le méme phénomene
de dépendance a la taille de grille (mais trés largement diminué par rapport 8 RANS + k-¢, du
fait du calcul complet pour les échelles de turbulence plus grandes) que I'on peut mettre en
¢vidence en comparant des calculs DNS a des calculs LES pour des conditions initiales
similaires. La modularit¢ de la LES permet, en fonction des ressources informatiques a
disposition, de choisir entre affiner la simulation de la turbulence ou introduire de nouvelles
lois physiques dans le scénario concerné. La LES est actuellement 1'approche la plus étudié¢e
([731, [68], [74], [75], [4]) au niveau académique car prometteuse a la vue de I'augmentation
constante des ressources informatiques.

Cependant, si la simulation est exacte pour les grandes échelles de turbulence, les plus
petits tourbillons nécessitent une mod¢lisation. Poinsot et Veynante [4] distinguent trois
approches : "contraintes de Reynolds", "flux scalaires" et "flux d'enthalpie". Il est a noter que
les modeles de type "contraintes de Reynolds" [1] sont rarement cités dans les publications
liées a la combustion turbulente.

4.4.4 DNS

La DNS est une méthode tres coliteuse en calcul puisqu'elle n'effectue (théoriquement)
quasiment aucune approximation, que ce soit sur la mécanique des fluides ou les autres
phénoménes (réaction chimique notamment, avec calcul de l'intégralit¢ d'un mécanisme
détaill¢). Elle est donc employée pour obtenir des informations pouvant conforter des valeurs
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expérimentales, ou encore obtenir des données trés précises servant a coder des modéles pour
d'autres approches informatiques (LES notamment).

Du fait de la lourdeur du systéme, elle n'est utilisée que pour des géométries de tailles
restreintes [76] et relativement peu de publications utiles sont disponibles. Les DNS sont ainsi
particuliérement peu adaptées a la streté de structures, dans la mesure ou les échelles de
travail sont tres différentes et ou aucune modélisation du couplage turbulence/combustion
n'est nécessaire puisque implicite dans les lois gouvernant les phénoménes. Toutefois, la DNS
est parfois utilisée [76] afin d'estimer la pertinence d'une amélioration de modéle.

4.4.5 Modeéles plus exotiques

Systéme de particules

Des modéles assimilant les fluides a des particules idéales sans masse sont
actuellement en cours de développement [67]. Trés proches des systemes dits a "G-équation”,
ils présentent une efficacité de calcul nettement au dessus des systémes traditionnels mais ont
quelques inconvénients : la non-continuit¢ de l'information peut présenter des divergences
avec la réalit¢ ou avec les codes de calcul ci-avant mentionnés, notamment pour les
phénomenes diffusifs ou les interactions flamme / parois qui nécessitent parfois des
modifications manuelles.

Certains auteurs ont proposé une méthode classique appelée point-vortex, mais qui est
effectivement gourmande en temps de calcul ou bien limitée a des simulations 2D [77].
Barrero et coll. [67] préférent adopter une approche prometteuse et novatrice suivant un
concept brownien des fluides : perturbation aléatoire du champ des vitesses par des fonctions
adéquates, comme propos¢ initialement par Stam et coll. (cf. références 1, 25 et 26 de [67]).

L'approche par systeme de particules présente l'avantage de suivre précisément les
mouvements des fluides et donc de tenir compte des effets piston engendrés par les flammes
pré mélangées. Ce systeme est ainsi trés proche d'un systéme a maillage adaptatif lequel serait
beaucoup plus lourd a mettre en place. Les inconvénients sont l'abstraction de tous les
paramétres physiques tels qu'observés expérimentalement et donc les difficultés a introduire
des modifications. Les avantages principaux sont le faible colt de calcul par rapport a la
précision de calcul obtenue, ainsi que la facilité de rendu informatique.

Fonction densité filtrée

Une approche encore plus abstraite est proposée par Heinz [78][79] avec une
modé¢lisation de I'écoulement turbulent par une technique dite de FDF (Filtered Density
Function). Dérivée de la notion de PDF (Probability Density Function), cette technique
permet de modéliser les phénoménes non homogenes, comme les propagations de flamme, en
utilisant des fonctions pré-établies qui allégent la notion d'écoulement selon les équations de
Navier-Stokes. Comme les systémes de particules, elle présente une légereté indéniable mais
une évolutibilité restreinte. La FDF marque ainsi une évolution de la PDF qui, comme RANS
+ k-¢, a di subir des modifications pour sortir du domaine de la physique pour laquelle elle a
vu le jour, c'est-a-dire les systémes extrémement agités, ou les inhomogénéités sont en grande
partie gommées par un mélange trés intense. La PDF est ainsi trés adaptée a 1'é¢tude de
systemes dits "Réacteur Parfaitement Agité" (fermés ou non) qui sont loin d'une configuration
de type installation nucléaire.
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4.5 Modeles de Combustion

Dans le cadre des études de stireté pour des géométries trés grandes en regard d'un
front de flamme (10 4 100 m comparés a 10 m), une étude DNS prenant en compte la totalité
des mécanismes chimiques intervenant dans la combustion d'un composé est impossible a
I'heure actuelle. Certains codes de calculs utilisent pour l'instant l'implémentation d'une
réaction en une seule étape, soit via une loi d'Arrhenius ([73], [68], [76]) soit via une loi de
probabilit¢ (PDF) ([76], [71], [78], [79]). Les mod¢les de combustion sont complétés par des
fonctions liant la composition aux propriétés thermodynamiques des gaz. Ainsi, selon les
paramétres et fonctions qu'on leur fournit, sont-ils capables de représenter des flammes se
propageant dans différents régimes. Le probléme réside dans les phénoménes d'accélération
de flamme : les régimes de propagation sont tres différents et il est possible d'observer ceux-ci
selon les scénarios. La stratégie informatique adoptée aujourd'hui par la grande majorité des
chercheurs est l'établissement d'un modele continu comportant une partie dédiée a la
propagation laminaire de la flamme et une partie modulant cette vitesse en fonction de la
turbulence autour de la flamme.

4.5.1 Arrhenius

Les modeles combustion de type "une seule réaction" sont les plus répandus car les
plus facilement implémentés et donnent des résultats trés corrects, surtout facilement couplés
avec un code de turbulence. Un des inconvénients des modeles type "loi d'Arrhenius" est la
forte dépendance a la finesse du maillage. En effet, fixer une vitesse de combustion impose
une répartition de la flamme sur un certain nombre de mailles : affiner le maillage revient a
réduire I'épaisseur de la flamme. En réduisant le volume réactionnel a un instant donné, cela
diminue l'effet piston provoqué par les gaz chauds et par conséquent tend a abaisser la vitesse
spatiale de flamme (figure 5.2 de [66]).

Pour contrdler cette épaisseur, Arntzen et coll. [66] ont utilisé, au sein du code
FLACS, un mod¢le dit B-flamme qui consiste a modifier les vitesses de combustion et
diffusivités par l'introduction d'un paramétre utilisateur 1. Le modéle permet ainsi
théoriquement [80] de s'affranchir de la finesse du maillage et de fixer précisément, en accord
avec les mesures expérimentales, I'épaisseur de la flamme. Arntzen et coll. ont arrété cette
dernic¢re a trois mailles pour leurs études afin de contrdler la vitesse spatiale de flamme.
Essayer de fixer une épaisseur de flamme trop faible induit une difficulté de résolution
mathématique et une diffusion numérique dans le sens de I'écoulement, augmentant au final
'épaisseur de la flamme [66]. L'utilisation d'un modéle B-flamme pose toutefois quelques
problémes décrits notamment par Arntzen [66] : utilisation uniquement pour des flammes
prémélangées sans gradients de concentrations (du fait de la modification des coefficients de
diffusion), et nécessité d'un modele spécifique a I'approche des parois. En outre, 'utilisation
d'une épaisseur de flamme réduite mais fixe n'est pas réellement conforme aux variations
observées lors des différents régimes de propagation. De plus, l'interaction de ce modele avec
le couplage combustion/turbulence peut poser des problémes, le modele B-flamme nécessitant
une absence de turbulence prés du front de flamme.

Toutefois, le modele B-flamme présente une mise en ceuvre facilitée, un faible cotlt de

calcul, des résultats tout a fait acceptables. Il est, de plus, trés proche du modele actuellement
utilis¢ dans le code TONUS, ce qui permet une adaptation peu contraignante de ce dernier.
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4.5.2 PDF

Une approche probabiliste de la réaction en une (voire deux) étape(s), selon 1'équation
d'Arrhenius, consiste en la résolution de densité de probabilité. Beaucoup de publications [71]
[78] [79] relatives a ce domaine d'étude sont trés théoriques. Le modele CREBCOM
implémenté dans TONUS peut se rattacher a cette catégorie.

4.5.3 G équation, systemes de particules

Le modele de combustion proposé par Barrero [67] semble novateur mais il est
malheureusement trop peu décrit pour savoir si l'option choisie sera porteuse de fiabilité et de
rapidité de calcul : utilisant le fait que la flamme est une zone de séparation présentant de
fortes similitudes avec une surface liquide/gaz, les auteurs proposent d'utiliser la méthode de
Foster avec un minimum de modifications (cf. les références 14 et 15 citées dans la
publication [67]). L'utilisation de particules sans masse donne la possibilit¢ de bien saisir
l'influence de la turbulence sur le déplacement fluide. Une variable binaire (0-1) permet de
savoir si cette particule se trouve dans les gaz frais ou dans les gaz brilés. La surface de
flamme est ensuite déduite de la position et de la valeur de la variable binaire. Les auteurs
n'explicitent pas la méthode de calcul permettant de définir la progression de la combustion.
Cette approche, si elle présente l'avantage de ne pas épaissir le front de flamme, a
l'inconvénient de ne pas tenir compte du tout de son épaisseur, ce qui peut induire des
déviations lorsque la turbulence engendre un régime de flamme épaissie. Elle est fortement
similaire a une approche de type G-équation [74] ou SIF (Simple Interface Flamme) [66].

Peu de modéles de combustion prennent en considération les phénoménes de pertes
thermiques, du fait entre autres du manque de données expérimentales dans ce domaine. La
seule publication récente trouvée, introduisant un code incluant ces effets, n'est pas adaptée
pour des codes de sireté, puisque modélisant une flamme stationnaire sur brileur [70].

4.6 Couplage flamme-turbulence

La combustion est typiquement modé¢lisée par deux types d'approche : directe et
indirecte. Le couplage direct essaie de prévoir la densité de surface de flamme (FSD) par
¢lément de volume et de modifier le taux de combustion de chaque cellule en fonction du
plissement local de la flamme engendré par la turbulence. Les modeles indirects sont
typiquement de type Eddy-Break-Up (EBU) qui module la vitesse de réaction en fonction de
I'échelle de temps de turbulence.

4.6.1 Couplages directs

L'approche Densit¢ de Surface de Flamme ([69], [73], [68], [81]) (Flame Surface
Density, FSD), par la méthode BML (Bray Moss Libby model), implique une détermination
d'un taux de surface de flamme par élément de volume. Le taux de réaction pour un élément
de maillage est alors évalué par un taux de réaction par unité de surface/volume, multiplié¢ par
une estimation de la surface totale. L'évolution temporelle de la surface de flamme est
controlée par des effets d'étirement. Ces derniers (principal, turbulent, de propagation et de
courbure de flamme) induisent ainsi une augmentation ou une diminution du taux de
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combustion. L'implémentation de l'approche FSD peut étre effectuée de maniére algébrique
ou via des équations de transport.

Le code (TRF2D) utilisé par Patel et coll. [69] introduit des termes sources/puits
déterminant la variation de taux de réaction chimique en fonction du taux de plissement
(¢étirement) de la flamme. Les fonctions fixant ces variations sont implémentées sur la base de
corrélations expérimentales (ici, dans le cas d'une flamme prémélangée d'hydrogene). Une
validation a été effectuée et montre un bon accord code/expérience, notamment au niveau de
la structure en jet de flamme induite par les rétrécissements de section ainsi que pour
I'approche des deux flammes laminaires opposées derriere les obstacles centraux. Toutefois,
l'effet d'enroulement de flamme, provoqué par la turbulence derri¢re les obstacles, n'est pas
bien reproduit avec le code de calcul utilisé. Les auteurs pensent que cela peut expliquer les
variations code/expérience observées sur la courbe de pression et que cela peut étre corrigé
par l'utilisation d'une viscosité dynamique non linéaire.

La contribution principale au plissement dans la zone de jet de flamme est induite par
I'étirement principal, ce que les auteurs pensent étre dii au couplage gradients/vitesse de
flamme. Cela donne une interaction flamme/turbulence nettement plus marquée dans le
domaine des flammes fortement plissées (dans un diagramme de Borghi : Re > 1, Ka < I,
v'/SI > 1) qu'a plus haut degré de turbulence, en accord avec la référence 25 [69]. Les auteurs
pensent améliorer leur code de calcul en utilisant une approche LES.

4.6.2 Couplages modélisés

Il existe plusieurs types de couplage combustion/turbulence enti¢rement simplifiés,
¢tant donné que méme la LES ne permet pas d'atteindre des résolutions suffisantes pour
prendre en compte les rides et plissements de la flamme. Chakravarthy et Menon [74] ont
pour cela spécifiquement adopté un modele de flamelettes dit LEM (Linear Eddy Mixing,
originalement décrit dans les publications 20, 21, 35 référencées par [74]), qui offre une tres
bonne adéquation avec les résultats expérimentaux tout en présentant un cotit de calcul limité.
Le couplage LEM - LES est ¢galement nettement plus réaliste du point de vue de 1'épaisseur
de flamme qu'un couplage G-équation — LES.

Le modele "de vitesse de flamme" est simple a mettre en place, établissant la vitesse
de combustion turbulente en fonction des données fournies par la LES d'un c6té (intensité de
turbulence) et de la vitesse fondamentale de flamme de 1'autre (références 1 et 34 de [74]).

Le modele le plus répandu est le modele dit "Eddy-Break-Up" [4]. Celui-ci a connu un
franc succes car il peut étre facilement couplé avec un code de fluide turbulent k-e et donnant
de meilleurs résultats qu'un simple mode¢le basé sur une loi d'Arrhenius. Le modele EBU est a
la base indépendant de la chimie dans la mesure ou la vitesse de combustion est entiérement
fixée par une constante et par des sorties du code de turbulence : temps de turbulence et
fluctuation de température. Ce modele a ainsi tendance a surestimer la vitesse de combustion
en auto accélérant trop la propagation de la flamme [4], [1]. Cette indépendance vis-a-vis de
la chimie a depuis été remise en question : remplacement de la constante par une fonction afin
de tenir compte des vitesses fondamentales de flammes induites par les teneurs en réactifs, de
la pression, de la température... Dans la littérature récente, peu de publications y font
référence car le modele est maintenant bien connu et disponible dans de nombreux codes de
calculs commerciaux. Certains documents font état de calculs sur l'installation RUT (ref. 4.53
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a 4.58 de [1]). Le modele EBU est enfin assez bien adapté a une approche "streté
d'installation" dans la mesure ou son faible colit de calcul permet de travailler sur des
structures complexes et ou sa surestimation de 1'accélération de flamme induit de facto une
estimation des cas les plus destructeurs. Ses inconvénients, cités ci-dessus, rendent
l'interprétation des résultats intermédiaires hasardeuse [4].

Une autre approche de modélisation du couplage combustion/turbulence est la PDF
([761, [71], [78], [79], [4]) ainsi que les modeles combinant PDF et physique tels que celui de
Bray Moss Libby (BML) [74], [4]. Le modele BML est toutefois trés dépendant de ceux
déterminant une échelle intégrale de plissement de flamme dont les formulations empiriques
présentent des plages de validation souvent limitées aux régimes dits des "flammelettes"
(référence 9 du document [69], [69] et [1 §4.22] ).

Le Code FLACS [66], quant a lui, utilise directement deux corrélations obtenues par
Bradley et Abdel-Gayed, établies selon deux régimes de turbulence ; la vitesse spatiale
choisie a tout instant du calcul est la valeur minimale estimée par les deux formules [66 p.
152-153].

'

S, =0,875%u"*K et = % u
Sl //lTaylor
ou Ay, estl'échelle microscopique de Taylor.

Les corrélations utilisées pour des hydrocarbures typiques des plateformes pétrolieres
(domaine d'application de FLACS) doivent toutefois étre adaptées en fonction du carburant
intervenant dans le scénario. L'hydrogéne, impliqué dans la sireté des réacteurs nucléaires,
¢tant tres différent des autres carburants de part sa diffusivité et son potentiel énergétique qui
lui conferent une accélération de flamme plus importante, est un cas particulier.

5 Conclusion

Les travaux sur la détermination des paramétres fondamentaux de la combustion dans
des conditions physico-chimiques d'accident grave sont trés peu nombreux car la prise en
compte de la correction pour une flamme a étirement nul est récente. Or, I’évaluation de
valeurs correctes est nécessaire a la modélisation des scénarios d'accidents.

La pression et de la température initiales, de la teneur en vapeur d'eau sont autant de
parametres qui influent sur la vitesse fondamentale a étirement nul. Dans le cadre des études
de slreté nucléaire ces données sont nécessaires. Or elles ne sont pas disponibles dans la
littérature.

Les propagations accélérées de flammes d'hydrogéne ont fait I'objet de diverses
¢tudes. Toutefois celles-ci portent surtout sur les cas de détonation ou de transition vers la
détonation. Elles sont beaucoup moins fournies pour les mélanges trés pauvres qui ne peuvent
transiter vers la détonation. Or il ressort des travaux publiés que des déflagrations accélérées
peuvent avoir un impact destructeur sur les structures. Les mécanismes d'accélérations sont
encore complexes et le comportement de la flamme lors de la présence de gradients de
concentration n'est pas encore décrit dans la littérature.

Enfin les modélisations numériques sont I'objet d'une intense recherche. Toutefois la
complexité des phénoménes amene a faire des compromis et des choix susceptibles d'influer
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sur la validité des calculs. Les différentes approches ont été détaillées afin de dégager leurs
avantages et inconvénients en vue d'une utilisation dans le code TONUS.
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CHAPITRE 11

DISPOSITIFS EXPERIMENTAUX




Comme cela a été dit précédemment, deux objectifs de cette theése sont d'une part,
d'acquérir des données sur les vitesses normales de combustion et d'autre part d'élaborer des
critéres de limite d'accélération de flamme. Nous disposons pour cela de deux installations : la
bombe sphérique et 'ENceinte d' ACCElération de Flamme (ENACCEF).

1 Bombe sphérique

Pour la détermination des vitesses normales de combustion, la technique adoptée au
laboratoire est celle de la bombe sphérique. Celle-ci était disponible avant ces travaux de
thése et a fait ponctuellement 1'objet de modifications mineures, notamment du montage
optique et du systeme d'enregistrement vidéo. Son fonctionnement est simple :

Une étincelle est produite au centre d’une enceinte sphérique rigide contenant un
mélange combustible gazeux. Cette source d’inflammation, lorsqu’elle a une énergie
suffisante, peut donner naissance a une flamme. Cette derniére se propage sphériquement
depuis le centre vers les parois de 1’enceinte. L’absence de turbulence initiale n’induit pas de
plissement initial.

Lors de la propagation, le dégagement de chaleur di a la combustion provoque une
expansion thermique derriére le front de flamme. Ce phénoméne augmente la pression dans
l'enceinte, les gaz frais et briilés sont comprimés de fagcon sensiblement adiabatique et les
températures s’accroissent de part et d’autre du front du front de flamme. La pression et la
température du milieu dans lequel le front de flamme se propage deviennent supérieures aux
valeurs initiales. On peut cependant admettre que, pour un rayon de flamme (position radiale
du front) r suffisamment petit devant le rayon interne de ’enceinte, la propagation de la
flamme s’effectue a la pression et la température initiales car le volume des gaz brilés est
petit devant le volume des gaz frais.

La vitesse normale de combustion peut étre calculée a partir de la mesure de la vitesse
spatiale de propagation de la flamme ou bien d'aprés I’enregistrement de la pression en
fonction du temps.

L'acquisition de la séquence vidéo permet d’observer la propagation de la flamme, et
en particulier, elle présente I’avantage de pouvoir controler la forme de la flamme au cours du
temps : on peut ainsi vérifier si la flamme reste sphérique ou si I’on a une direction privilégiée
de cette dernicre, introduisant ainsi une asymétrie du front de flamme par rapport a la source
d'inflammation.

1.1 Description de I'appareillage

L’enceinte expérimentale est une chambre sphérique en acier inoxydable de 8 litres
environ (250 mm de diametre interne), munie de deux cols sur lesquels sont fixés deux
hublots plans diamétralement opposés. Les hublots, d’une épaisseur de 30 mm, offrent un
passage optique de 70 mm de diametre.

Deux électrodes en tungsténe sont montées diamétralement opposées. Elles sont
reliées a un systetme de décharge de haute tension permettant de produire une étincelle a
I’origine de I’inflammation du mélange combustible. Le circuit est constitué d’un circuit de
charge / décharge de condensateurs 2000 nF envoyant une impulsion amplifiée en tension
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(15kV ou 30kV) par un transformateur. L’espacement entre les électrodes (de 1'ordre du
millimeétre) est réglable et le point d’inflammation est situé¢ au centre de la sphere.

La tension et I’intensité de décharge sont mesurées respectivement au moyen d’une
sonde de courant et d’une sonde haute tension (Tektronix P6015A + P6015A FT). Les
signaux sont enregistrés au moyen d’un oscilloscope numérique (Figure 7). Celui-ci envoie
¢galement un signal TTL permettant la synchronisation de 1’acquisition vidéo et des
enregistrements de capteurs aux parois.

Bombe

Sphérique _\

Electrodes

/— Etincelle
|

HT

Sonde Haute
Tension / 1000

Source Haute
Tension

HT | @ @ ] I3
I Sonde de

| ﬂ Oscilloscope Courant

ON®)

Caméra

Figure 7 : Systéme d’inflammation couplé a la bombe sphérique.

1.2 Préparation des mélanges combustibles

Les différents gaz utilisés sont de qualit¢ alphal (soit "pureté laboratoire") et sont
fournis par Air Liquide. Ainsi les puretés de 1'hydrogene et de I'hélium sont supérieures a
99,999 % et celle du CO; est de plus de 99,95 %. L’air utilisé est reconstitué avec un rapport
azote sur oxygene de 4 (80 N, — 20 O,). Un panneau de distribution permet d’amener les gaz
au niveau de ’appareillage expérimental. Les mélanges sont préparés, suivant la méthode des
pressions partielles, dans un réservoir en acier inoxydable muni d’un agitateur magnétique.
L’ensemble de I’appareillage est équipé d’un systeéme de cables chauffants régulés et d’un
calorifugeage afin de limiter les pertes thermiques. La température initiale peut atteindre
373 K. Les pressions, intermédiaires et finale, sont mesurées au moyen d’un manometre
capacitif de type MKS 621C-14TBFH (gamme de mesure 0 a 13 bars).

1.3 Montage optique

Les flammes hydrogene - air sont trés peu lumineuses dans le domaine spectral visible.
Les essais réalisés ont montré qu’en deca de 20 % d’hydrogene en volume dans Dair,
I’¢lément sensible de la caméra ne permet pas de visualiser directement le front de flamme.
Pour remédier a ce probléme, la bombe sphérique est équipée d’un systéme de strioscopie
laser afin d'observer non pas la flamme en direct mais I’ombre de cette dernicre. Cette
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méthode s’appuie sur la déviation de rayons lumineux paralléles par une variation d'indice
optique. Cet indice est ici modifié par la variation de densité et de température de part et
d'autre du front de flamme.

Le montage optique est un montage Schlieren en type Z (Figure 8) avec deux miroirs
hémisphériques de 100 mm de diamétre et de S0 cm de focale placés de part et d’autre de la
bombe sphérique. La source lumineuse est un laser a argon ionis¢ de 10 W de puissance
maximale (Spectra Physics 2017). Une premiére lentille bi-convergente permet d’obtenir un
faisceau paralléle. Ce dernier est focalisé par une seconde lentille bi-convergente au point
focal objet du miroir hémisphérique. Le faisceau de lumiére parallele traverse la bombe
sphérique avant d’étre focalisé par un second miroir hémisphérique. La présence d’un couteau
au point focale image intercepte la lumiére non déviée. Les images sont projetées sur un écran
placé entre le point focal image et la caméra. La caméra utilisée est une caméra numérique
rapide équipée d’un détecteur de ' pouce de diamétre et constitu¢ de 256x256 pixels. La
fréquence d’acquisition maximale est de 4 500 images par seconde en plein format et peut
atteindre 40 500 images par seconde pour un format partiel.

Caméra CCD rapide
cormn couteau

Bombe sphérique
Miroir a inflammation centrale

hémisphérique

[ /

Miroir
hémisphérique

Source lumineuse

Figure 8 : Schéma du dispositif de visualisation de la flamme par la méthode Schlieren.

Un tel montage en Z permet de limiter I’encombrement de 1’installation ainsi que les
aberrations optiques. Afin de limiter la déformation de I’image enregistrée, I’optimisation
nécessaire du dispositif optique consiste principalement a diminuer les angles d’arrivée de la
lumiére sur le miroir.

Pour 1'étude de certaines flammes particulicrement rapides (mélange dans 1'Hélium
notamment) un obturateur optique est placé devant la source laser afin de limiter l'intégration
temporelle du parcours de la flamme pendant le temps d'ouverture de la caméra. L'obturateur
est piloté par un générateur de fréquence en phase avec la caméra numérique. De cette fagon
le faisceau laser parcourt la bombe pendant une fraction du temps d'acquisition de la caméra
et I'effet de flou est évité.

1.4 Acquisition vidéo

A partir des images numériques enregistrées par la caméra, une mesure du rayon de la
flamme peut étre déduite en utilisant le logiciel Visilog 5.2, fournissant une valeur du taux
d’accroissement du rayon en fonction du temps. La méthode de dérivation du rayon de la
flamme en fonction du temps dépend du type d’images enregistrées et plus précisément du
format utilisé. La figure suivante illustre les trois formats possibles en fonction de la vitesse
d’acquisition de la caméra.
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9000 imaée-s 13 500 iages/s
demi-format quart de format

4 500 images/s, plein format

Figure 9: Images enregistrées par la caméra numérique rapide a différentes cadences
d’acquisition.

Le choix du format est déterminé par la vitesse spatiale de propagation de la flamme.
e le plein format pour des flammes se propageant a des vitesses inférieures 4 4 m.s™,
e demi-format pour des vitesses de propagation comprises entre 4 et 8 m.s™,
e quart de format pour des vitesses de propagation supérieures a 8 m.s™.

Dans tous les cas, une série d’images enregistrées en plein format est réalisée afin de

s’assurer de la sphéricité (image projetée en forme de disque) et de la planéité de la flamme
(absence de plissement de flamme, disque homogene) et d’en déduire ainsi le domaine de
mesures. En effet, a partir de I’instant ou le front de flamme n’est plus sphérique ou si I’on
note une direction de propagation privilégiée comme on peut le voir sur la Figure 10, alors les
images correspondantes ne participent pas au traitement de données.

Figure 10 : Propagation asymétrique d’une flamme dans le cas d’un mélange constitué de 8 %
H, + 92 % Air initialement a température ambiante et pour une pression initiale de 200 kPa.

Si l'apparition d'une direction privilégiée dépend essentiellement des conditions de
richesse, la composition des gaz neutres, la température et la pression participent au
plissement de la flamme. Celui-ci se manifeste plus ou moins tardivement pendant la
propagation, selon les conditions initiales. Les images correspondantes sont alors également
écartées du traitement puisque la surface de la flamme ne peut étre estimée correctement.

1.5 Vitesses spatiales de propagation de flamme

Le traitement des images s'effectue en tenant compte de la déformation de 1'image par
le montage optique, soit
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e sil'image est plein format en utilisant la superposition d'une ellipse dont on déduit
les rayons verticaux et horizontaux. Un rayon équivalent a une propagation radiale

(R, =R, *R,,, ) estalors obtenu.

e soit en effectuant trois mesures de rayons (demi et quart format). Une moyenne
des trois rayons est déterminée.

Trois de rayons mesurés Trois rayons mesurés
(demi format) (quart format)

surface ellipse (plein format)
Figure 11 : Illustration du choix du rayon de la flamme pour différents formats d’images.

Rt est le rayon de la flamme. Ainsi, on peut tracer son évolution en fonction du temps
comme on peut le voir dans la Figure 12.

40 % H, + 60 % Air
4 P,,=200 kPa-T,, =298 K

Essai 23
Essai 24
Essai 144
Essai 145
Essai 146

opr oo +

Rayon (cm)

0 T T T T T
0 ().():)05 0.(:01 0.0!)1 5 ().(;()2 0.0025
Temps (s)
Figure 12 : Evolution du rayon de la flamme en fonction du temps pour un mélange constitué
initialement de 40 % d’hydrogéne dans I’air (richesse @ = 1,667). La pression initiale est de 200
kPa et la température initiale est de 298 K.

La vitesse spatiale de flamme est directement déduite de sa variation temporelle :

y.=—7~ Eq. 3
S odt
Comme on peut le voir sur la Figure 13, la vitesse de propagation de la flamme varie
en fonction de sa position. En effet, au cours de sa propagation, le rayon de la flamme
augmente ce qui a pour effet de modifier I'étirement auquel est soumis la flamme, noté K, et
qui lui aussi diminue. Il correspond a la variation relative de surface de flamme A :

42



K=—*— Eq. 4

avec A=4-1-R?
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Figure 13 : Evolution de la vitesse spatiale de propagation de flamme en fonction du rayon de la
flamme pour un mélange constitué initialement de 40 % d’hydrogéne dans I’air (® = 1,667). La
pression initiale est de 200 kPa et la température initiale est de 298 K.

Dans le cas d’une flamme laminaire en expansion sphérique, I’étirement du front de
flamme est alors donné par :

2%,
R

K

Eq.5
s

Une analyse asymptotique [14, 23 25, 27, 105, 9, 82] a mis en évidence une relation
linaire entre 1’étirement (K) et la vitesse fondamentale de la flamme laminaire (Sy), lorsque K
est faible et que le nombre de Zeldovich B (I’énergie d’activation réduite) est grand. Nous
obtenons alors :

S, =8) -L*K Eq. 6
ou Sg est la vitesse fondamentale a étirement nul et L’ est la longueur de Markstein.

Taylor et collaborateurs [7], [8] ont procédé par intégration de ces équations afin
d’obtenir une relation sur le rayon de flamme en fonction du temps :

R, +bIn(R,)=V{1+cste Eq. 7

ou t est le temps, b une constante associée a la longueur de Markstein. La valeur de
V¢ recherchée ici est déterminée par régression linéaire. Sg est alors obtenu en divisant V

par le taux d'expansion thermique ¢ = p,/py.

Cette procédure remplace celle précédemment utilisée au début de ces travaux de thése
[11], [12]. Elle présente l'avantage de minimiser les sources d’erreur et d’approximation qui
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pouvaient intervenir lors de 1’établissement puis de la dérivation d’une régression
polynomiale de la courbe R¢= f (t).

Pour de faibles taux d'étirement, une droite de régression est utilisée pour rendre
compte de 1'évolution. La pente de vitesse en fonction de 1’étirement (Figure 14) nous donne
la longueur de Markstein L :

Ve=V{-L-K Eq. 8

Ce dernier parametre est reli¢ a la longueur de Markstein des gaz brhlés L’ définie par
I’équation suivante :

L=1Lcoc Eq. 9
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Figure 14 : Evolution de la vitesse spatiale de propagation de flamme en fonction de I’étirement
pour un mélange constitué initialement de 40 % d’hydrogéne dans I’air (® = 1,667). La pression
initiale est de 200 kPa et la température initiale est de 298 K.

1.6 Vitesses normales de combustion

Une fois la vitesse spatiale de propagation a étirement nul connue, il est ais¢ de
déduire la vitesse normale de combustion a étirement nul en divisant la vitesse spatiale a
étirement nul par le facteur d’expansion des gaz brilés.

Sg:V_SO
o

Eq. 10

L’estimation de ¢ dépend de la composition, de la température adiabatique de flamme
et de la pression finale de combustion. Nous I’obtenons a 1’aide du programme VFB6
développé au laboratoire.

1.7 Outils de simulation

L’utilisation de la simulation fut nécessaire afin d’accéder aux vitesses spatiales de
mélanges inaccessibles expérimentalement. Les méthodes de propagation libre, telle que la
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bombe sphérique, permettent 1'é¢tude de mélanges plus pauvres en hydrogéne que ceux
utilisables sur brileur. Toutefois les mélanges pauvres se trouvent limités par les instabilités
thermo-diffusives qui se caractérisent par un plissement du front de flamme visible plus ou
moins tardivement. Dans certaines conditions, il n’est pas possible d’avoir une propagation
laminaire sur un intervalle de temps assez long, rendant 1’exploitation de données relatives a
ces conditions impossible. L accés a ces données par simulation devient alors incontournable.

La simulation de propagation de la flamme a été réalisée a partir de schémas de
cinétique chimique disponibles dans la littérature. La modélisation a été effectuée avec le
logiciel RUN-1DL développé par Rogg et coll. [83] [84], combiné¢ a Chemkin-II. Ce dernier
est utilis¢ en tant que pré-processeur afin de déterminer les propriétés de transport et
thermodynamiques des especes mises en jeu. La position de la flamme déduite des données
issues de RUNIDL est fixée a une température médiane entre les conditions initiales et finales
de la combustion adiabatique. La vitesse fondamentale de flamme a étirement nul est
directement donnée par le code PREMIX [97], alors qu'il est déduit de la courbe position = f
(temps) avec RUN-1DL.

Dans les deux cas, les simulations sont effectuées en utilisant une approximation de
transport incluant de multiples composants et les effets thermiques. La base de données
thermochimiques et cinétiques utilisée est celle de Marinov et coll. [5], mis a part pour le CO,
et I'nélium. Afin de prendre en compte les effets de la dilution par le CO, et I'hélium, quatre
réactions ¢lémentaires sont ajoutées. Les constantes de vitesse utilisées pour ces gaz et
réactions sont celles du GRI.

2 ENACCEF

Une ENceinte d’ACCElération de Flamme (ENACCEF) a ¢été¢ construite au LCSR-
CNRS d’Orléans pour analyser la propagation des flammes en milieu confiné (Figure 15).
Elle reproduit a échelle réduite et avec une géométrie simplifiée une partie de I’enceinte de
confinement d’un batiment réacteur a méme d’accélérer notablement une flamme de
prémélange. Le dispositif comprend un tube d’accélération surmonté d'un dome.
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Figure 15 : Vue d'ensemble de I'enceinte ENACCEF

2.1 Description du tube

La partie "tube d'accélération" représente une casemate de générateur de vapeur. Elle a
une longueur de 3,2 m et un diamétre de 154 mm. Elle est équipée en partie basse d'un
allumage par étincelle entre deux électrodes de tungsténe (élément rouge Figure 15) qui,
comme pour la bombe sphérique, donne naissance a une déflagration laminaire.

Au dessus de la section d'allumage, une partie du tube est équipée d’obstacles répétés
dont la forme ainsi que la localisation peuvent étre modifiées afin d’optimiser 1’accélération
de la flamme. Ils sont reli€s par des entretoises (Figure 16) dont la hauteur est de 0.16 m. Le
premier obstacle est positionné a 0,638 mm du point d'inflammation. Deux séries sont
nécessaires afin de permettre une configuration avec 9 obstacles.

Les obstacles sont de deux formes : anneaux et grilles. Le taux de blocage (surface

libre / surface totale) est variable (0,33 ; 0,40 ; 0,50 ; 0,63) pour les obstacles annulaires, et
¢gal a 0,6 pour les grilles (trous de 10 mm espacés de 15 mm en disposition hexagonale).
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3x I5

Figure 16 : Vue d'ensemble d'un assemblage plaque inox R10 1S

d'obstacles annulaires Figure 17 : Grilles de taux de blocage 0,6

A une distance de 1,9 m du point d'inflammation (partie jaune de la Figure 15), sont
positionnées trois fenétres rectangulaires en quartz (40 mm x 300 mm de diametre optique),
format un T par rapport a 1'axe vertical (Figure 18). Elles permettent l'enregistrement vidéo en
ombroscopie ou tomographie, ainsi que l'utilisation de diagnostics optiques tels que la LDV
(Vélocimétrie Doppler Laser).

Figure 18 : Section du tube accueillant

les fenétres en quartz. Figure 19 : Schéma de 1'obstacle central (simili GV).

La derniére section du tube (¢lément bleu de la Figure 15) peut, selon les besoins des
¢tudes, étre obstruée par un obstacle central représentant un générateur de vapeur (appelé
"simili GV") d'une enceinte de réacteur nucléaire (Figure 19).

2.2 Description du déme

La partie supérieure, cylindrique, de grande dimension est représentative du dome
d'une enceinte de confinement de réacteur nucléaire. Ce dome a une longueur de 1,7 m et de
738 mm de diamétre interne (¢1ément vert sur la Figure 15).

Il est connecté au tube d'accélération par une piece supplémentaire congue afin
d'accueillir, selon les besoins, un diaphragme ou une membrane, dans le but de séparer
physiquement le tube et le dome.
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La partie cylindrique du dome est équipée de :

v' 3 piquages de 168,3 mm de diamétre (épaisseur 7,0 mm) et de 80,0 mm de long.
Deux sont diamétralement opposés, le troisiéme est a 90° du plan des deux autres.
Ces piquages servent de support a des hublots de visualisation constitués de disques
en quartz de 180 mm de diameétre et 42 mm d'épaisseur. L'axe des hublots est situé a
199,5 mm de la face extérieure du fond.

v 5 bossages de 30 mm de diamétre sont équidistants de 250 mm, 1'axe du premier est
situé¢ a 199,5 mm de la face extérieure du fond plat. Ces bossages sont destinés a
recevoir des disques de quartz (diamétre : 10 mm, épaisseur: 3 mm) en face
desquels sont montés des photomultiplicateurs.

v’ 2 bossages DN25 NPT 3000 ; le premier est situé a 160 mm de la face extérieure du
fond plat, le second est a 950 mm du premier. Ils sont destinés au pompage de
l'installation.

v 2 bossages DN8 NPT 3000, le premier, destiné a I'entrée des gaz, est situé a 310 mm
de la face extérieure du fond plat; le second bossage destiné a raccorder un
manometre capacitif est situ¢ a 120 mm du premier.

Le fond torisphérique supérieur est équipé de :
v 1 bossage de 30 mm de diamétre destiné a recevoir un capteur piézo-électrique de
type ChimieMétal, situ¢ a 1 577 mm de la face externe du fond plat.
v 1 bossage de 40 mm de diamétre destiné a recevoir un capteur piézo-électrique de
type PCB, situé¢ a 1 677 mm de la face externe du fond plat.
v’ 1 anneau de fixation central destiné a suspendre l'installation sur son support.

Figure 20 : Schéma de I'enceinte supérieure ou dome.

2.3 Protocole expérimental

Apres avoir effectué le vide dans l'enceinte (en dessous de 1 pascal), les gaz sont
introduits. L'hydrogene utilisé a une pureté de plus de 99,95 %. L'air (desséché compressé)
provient d'une ligne alimentant le laboratoire. Le mélange diluant, constitué¢ de 40 % de He et
60 % de CO,, (reproduisant physiquement la vapeur d'eau, comme expliqué ci-apres) est
fourni sur commande spécifique par Air Liquide. Les mélanges combustibles sont effectués
sur la ligne d'alimentation grace a l'utilisation de débitmetres programmables (MKS1179A).
Deux lignes distinctes permettent l'introduction des gaz dans le dome et dans le tube. La
pression finale d'introduction est de 100 kPa. Les expériences sont toutes effectuées a
température initiale ambiante.
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Etant donné que la vapeur d'eau est présente dans les cas d'accidents graves en centrale
nucléaire, mais que le chauffage homogeéne de l'installation est difficile, un mélange
substitutif a la vapeur d'eau a ¢été ¢laboré avant ces travaux de thése. Mis au point par
simulation, ce mélange a pour but de reproduire au mieux les caractéristiques physiques
(thermodynamique et transport) de la vapeur d'eau. Le mélange 40 mol% He et 60 mol% CO,
est le meilleur compromis selon les critéres suivants : coefficient de capacité calorifique Cp,
diffusivité et conductivité thermique (A et o) ainsi que coefficient de diffusion massique.

2.4 Diagnostics associés

L’installation ENACCEF est hautement instrumentée pour suivre 1’évolution de la
flamme, les chargements en pression et analyser la turbulence engendrée dans les gaz frais en
avant du front de flamme. La composition des mélanges peut étre contrdlée en différents
points de I’enceinte par chromatographie gazeuse couplée a la spectrométrie de masse.
L’ensemble du dispositif permet d’analyser de facon détaillée le comportement de la flamme
dans une enceinte encombrée d’obstacles. Il a pour but notamment de tester la pertinence des
criteres d’accélération et d’évaluer les effets de gradients de concentration d’hydrogene dans
de I’air humide sur la propagation de la flamme.

Outre les hublots décrits précédemment, l'installation dispose de 16 petits acces
optiques par hublots en quartz (diametre optique 8§ mm) munis de capteurs de lumiere
(actuellement des tubes photomultiplicateurs UV-visible, de marque HAMAMATSU
référence 1P28). Le signal qu'ils renvoient renseigne sur les temps de passage du front de
flamme. Des capteurs de choc (7 transducteurs, produits par CHIMIE METAL) sont
¢galement disposés le long de l'installation afin de détecter I'onde de montée en pression
accompagnant le front de flamme. Ces capteurs de choc ne sont pas calibrés, contrairement
aux deux capteurs PCB (un en haut du tube et un en haut du dome). Ces capteurs de pression
PCB permettent d'avoir une mesure de la montée en pression avant échauffement par la
flamme, cette derni¢re entrainant une chauffe du capteur et, par conséquent, une dérive
thermique du signal. Les signaux des différents capteurs sont enregistrés a une fréquence de
20 000 points par seconde et par voie sur deux cartes oscilloscopes du PC d'acquisition. Le
signal de référence (TTL) est, comme pour les propagations en bombe sphérique, fourni par
un boitier reli¢ a la sonde de tension : 1'impulsion de tension créant I'étincelle indique le temps
zéro dans les enregistrements de signaux.

2.5 Traitement des données

Le critere de temps de passage de flamme retenu est la déviation de la ligne de base,
aussi bien pour les capteurs de lumiere (comme présenté Figure 21) que pour les capteurs de
choc ou de pression (Figure 22). Les temps de passage, déduits des signaux enregistrés a des
positions données (Figure 23), établissent le profil de vitesse de flamme le long de
l'installation. Le premier signal de pression différe des signaux lumineux car la flamme est
initialement laminaire. L'accroissement de la turbulence au cours de la propagation, les
différences stochastiques d'historique sont nettement plus marquées en bout d'installation
qu'en début. Une moyenne est ensuite opérée sur un certain nombre d'essais afin d'en déduire
une tendance représentative.
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Figure 21 : Exemple de détection de position
de flamme par émission lumineuse recueillie
par les photomultiplicateurs dans la zone des
obstacles. Le mélange initial contient 13 %
d'hydrogéne dans I'air, a température
ambiante et pression de 100 kPa. Le tube est
équipé de 9 anneaux caractérisés par un taux
de blocage de 0,63.
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Figure 22 : Exemple de détection de position
de flamme par onde de pression recueillie par
les capteurs de chocs dans la zone des
obstacles. Le mélange initial contient 13 %
d'hydrogéne dans l'air, a température
ambiante et pression de 100 kPa. Le tube est
dépourvu d'obstacle et l'inflammation a lieu
dans le dome.

5 ] —
10,5 % hydrogene dans |'air
100 kPa

. 9 anneaux BR = 0,63 °
£ 47 E
pt °
e 7]
8 Fomimim— = R S
£ 37 2
S 8
=
c - W
o 8
5 2 —e—selonPM| ¢ S
- —&—— selon CP 2
c | - = | E=1
o - =
Ag _______ I
a 1

O 1 | 1 I 1 — |

0 0.04 0.08 0.12
Temps (s)

Figure 23 : superposition des profils de position du front de flamme en fonction du temps,
obtenus a partir des signaux de pression et signaux lumineux.
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3 Mélange mimique de la vapeur d'eau

3.1 Objectif

Les scénarios d'accidents graves dans des installations nucléaires impliquent souvent
une atmospheére humide et chauffée. Or cet aspect est difficilement compatible avec
I'observation des flammes accélérées avec l'installation ENACCEF. En effet, la taille de celle-
ci pose des incertitudes sur 'homogénéité de la température et par conséquent de la teneur en
vapeur d'eau (points de condensation éventuels). Ensuite, les sensibilités thermiques des
capteurs utilisés pour suivre 1’évolution de la flamme vont induire des erreurs ou des
impossibilités de mesure.

L'objectif de cette partie est donc d'établir les compositions de mélanges diluants
pouvant se substituer a la vapeur d'eau, que celle-ci soit chauffée ou non.

3.2 Contraintes

Les deux contraintes majeures dans la recherche d’un mélange mimique de la vapeur
d’eau sont :
e e respect des paramétres caractéristiques de la molécule d’eau indépendamment des effets
de la température initiale,
e la recherche d’un mélange permettant de s’affranchir des effets liés a la température
initiale de travail.

Ces mélanges doivent également, dans la mesure du possible, respecter les aspects
cinétiques de I’oxydation de I’hydrogéne dans 1’air. Les premicres especes gazeuses évidentes
sont : CO,, N, et He. Ce sont en effet des molécules qu’on peut considérer comme étant
inertes (sur le plan cinétique) dans le domaine de notre étude. Une étude [85] a montré que la
prise en compte ou non des réactions faisant intervenir CO, dans le modéle cinétique
d’oxydation de I’hydrogéne n’entraine pas de variation sur les vitesses fondamentales
calculées. De plus, dans le cas ou ces réactions sont incluses dans le modele, I’analyse montre
que CO; ne se dissocie pas lors de I’oxydation de I’hydrogene.

Les calculs des paramétres thermodynamiques et de transport ainsi que les vitesses
fondamentales de flammes sont menés avec les outils du package CHEMKIN [96], [97], [98].
Les parameétres thermodynamiques et de transport considérés dans la recherche d’un mélange
mimique sont :

e Les capacités calorifiques du mélange (C,), les masses volumiques du mélange (p), les
vitesses du son (Cs) dans les gaz frais et des gaz chauds,

e Le rapport d’expansion (o), la température adiabatique de flamme (T,g),

e La diffusivité thermique du mélange (a), la viscosité du mélange (v), le coefficient de
diffusion massique de I’hydrogéne dans le mélange (D2 mea1)-

Le coefficient de diffusion massique d’un composé dans un mélange constitu¢ de plus
de deux especes est calculé a partir des coefficients binaires de diffusion selon la relation
proposée par Bird et coll. [86] :

1-Yy

K
2 X;/Dik
j#k

ka =

51



ou Y est la fraction massique du composé k dans le mélange constitué de K especes, X est la
fraction molaire de I’espece j dans le mélange et Dj est le coefficient de diffusion binaire du
composé j dans le composé k. Dy, est le coefficient de diffusion massique de I’espece k dans
le mélange.

Nous appellerons mélange de référence le mélange H, — air chauffés a 353 K en
présence de vapeur d’eau. Sauf indications contraires, le mélange mimique et le mélange de
référence associé ont le méme rapport d’équivalence”.

3.3 Respect des parameétres thermodynamiques indépendamment
des effets de la température initiale

Les tableaux de calcul des paramétres sont donnés en Annexe A.

Indépendamment des effets liés a la température initiale, le mélange mimique
constitué de 60% CO, + 40 % He permet de respecter au mieux 1’ensemble des parameétres
caractéristiques de la molécule H>O. Nous I'appellerons le mélange mimique de type 1.

A titre d’exemple, les valeurs de certains parametres dans le cas d’un mélange (18 %
H, + 82 % air) dilués a 20 % soit par H,O soit par le mélange mimique (60 % CO, +
40 % He) sont présentés en fonction de la température initiale, sur la Figure 24. A une
température initiale de 300 K, respectivement pour le mélange mimique et le mélange de
référence nous avons : rapport d’expansion égaux a 4,29 et 4,28, température de flamme égale
al387Ketl382K.

o)
* Le rapport d’équivalence est défini par le rapport des concentrations en hydrogéne et en oxygéne dans le
meélange divisé par ce rapport dans un mélange stoechiométrique.
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Figure 24 : Evolution des différents paramétres thermodynamiques et de transport en fonction
de la température initiale (a) : la capacité calorifique du mélange de gaz frais ; (b) : diffusivité
thermique ; (¢) diffusion de I’hydrogéne dans le mélange ; (d) viscosité.

Les scénarios d'accidents grave en enceinte nucléaire supposent une atmosphere
saturée en eau. Compte tenu de la dépendance de la tension de vapeur de ’eau et de la
température, il est nécessaire d'établir les compositions de mélanges mimiques afin de simuler
la montée en température avec l'augmentation de taux de dilution. En effet, travailler a
température ambiante de 293 K limiterait la teneur de diluant type I a 2,3 % tandis qu'a 353 K
il est possible de diluer le mélange réactif par 47,3 % de mélange mimique. Se pose alors la
question de trouver un mélange mimique qui rende compte, a température ambiante, des
parametres caractéristiques de la vapeur a 353 K.

3.4 Température ambiante respectant le rapport d’expansion
Le rapport d’expansion dépend de la température et de la masse molaire du mélange

dans I’état initial et dans 1’état final de combustion. La variation de la température initiale
entre 293 K et 353 K engendre une diminution importante du rapport d’expansion.
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Pour maintenir le rapport d’expansion constant par substitution de la vapeur d’eau et
abaissement de la température initiale, deux options ont été envisagées :
e Choisir un mélange mimique ayant une masse molaire largement supérieure a
celle de la vapeur d’eau tout en gardant le méme taux de dilution,

e Changer le taux de dilution de fagon a maintenir le rapport d’expansion en ne
tenant compte que des effets liés a la variation de la température initiale.

La masse molaire d’un mélange est fortement influencée par celle des diluants. De ce
fait, le rapport des masses molaires des gaz frais et briilés respectivement n’est pas modifié
par la nature des diluants considérés. Il n’est donc pas possible de compenser de cette fagon la
variation de la température initiale.

Puisqu’il n’est pas possible de garder le taux de dilution, nous avons dans un premier
temps cherché un mélange mimique a un mélange non dilué chauffé a 353 K. Dans nos
conditions d’étude, la température adiabatique de flamme est peu affectée par la température
initiale. Il faut donc compenser la variation de la température initiale par le rapport My/M,.
Pour cela, il faut augmenter la masse molaire des gaz chauds et/ou diminuer celle des gaz frais
a température ambiante.

CO,, He et N, ont été¢ considérés. Quel que soit le diluant envisagé, le calcul des
parametres caractéristiques autres que le rapport d’expansion montre que les valeurs obtenues
dans ce type de mélange s’écartent de celles correspondant au mélange de référence.

Les taux de dilution obtenus pour I’hélium comme pour 1’azote sont largement
supérieurs a ceux des mélanges de référence. Seul le CO, permet d’avoir des taux de dilution
légérement plus importants que ceux des mélanges de référence.

Taux de dilution (%) par H,O, a 353 K 0 10 20 30 40
Taux de dilution (%) par He, a température ambiante 27 40 47 57 65
Taux de dilution (%) par N, a température ambiante 18 30 40 45 54
Taux de dilution (%) par CO,, a température ambiante 12 19 28 36 43

Tableau 2 : Composition des mélanges mimiques permettant de maintenir les mémes valeurs du
rapport d’expansion que celles des mélanges de référence. Le mélange est constitué de (1-x) [H, +
air] + x Diluant.

Les teneurs en He, N, et CO, permettant de respecter le rapport d’expansion du

mélange de référence sont indiquées dans le Tableau 2. Nous appellerons ces mélanges, les
mélanges mimiques de type II.

54




347 1x10* 4
e e e S O SIS O
| 8x10° o — A - A
‘:.; 30 i 30% vapeur a 80°C
M N BN — O— 30%(0.6C02+0.4He) & 27°C
T oS e b ~ + - 3emco,azrc
g 1 E 6x107 ——  —45%N,a27°C
> 28 | 3 — A - - 57% He 427°C
OQ 30% vapeur & 80°C =
| — &— 30%(0.6C02+0.4He) & 27°C
— + —36%C0,a27°C s
4x10° — -
26 | ——  — 45%N,a27°C o o O @ ©
; - o= &
—A - - 57%He a27°C o o < I
] —, . L+
AN A A A AN A AN A ox10°® == —
24 T T T T T T T T T | X ! I ! I ! I ! I |
02 03 04 05 06 07 02 03 0.4 05 06 07
. . SR : ) ®
o] A A A A AN A 1600 —
In— DN - A 30% vapeur a 80°C
- | |— o— 30%(0.6C02+0.4He) & 27°C
— + —36%C0,a27°C
0.6 — i 1400 - |[—  — 45% N,a27°C
30% vapeur a 80°C — & - - 57%Hea27°C ©
i — ©— 30%(0.6C02+0.4He) & 27°C| i &
— + — 36%C0,a27°C &
0.5 — — —45%N,a27°C 1200 —| ~
o —A - - 57%Hea27°C < s A
T i < &
K . ° &
=
6 P
04— o o O O O © 1000 —| =
o o O & K
D i e T
800 7 7% % &
=T /
1 & £
2
02 \ \ \ \ ! 800 T ! ! ! ‘
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.2 0.3 04 0.5 06 0.7
® @
457 600.0 —
i B S |
A-A
o P 550.0 — A A AT
A A B
L s A D
b & PN % 30% vapeur a 80°C
7 g 5000 — O— 30%(0.6C0O2+0.4He) a 27°C
3.5 — ;m i — 4+ — 36%CO,a27°C
= — _45%N,a27°C
o E S 4500 — —A - - 57%Hea27°C
=3
3.0 — o ’ ;
173
8 4000
i P 2 .
30% vapeur a 80°C ] o e 0= o=
2.5 — — ©— 30%(0.6C02+0.4He) & 27°C 3500 O O O
— 4+ —36%C0,a27°C
g / ——  —45%N,a27°C 14+ T
4 —A - - 57% He 4 27°C
20 : R E— : 3000 I I I T \
2 ) 4 . ! 7
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0 03 0 o 03 06 0
@

Figure 25 : Effet du rapport d’équivalence, ¢, sur la capacité calorifique, la diffusivité
thermique, le nombre de Lewis et la température de flamme dans le cas d’un mélange de
référence H, — air dilué a 30 % par la vapeur d’eau et chauffé a 353 K.

Dans le cas d’'un mélange de référence dilué¢ a 30 % par la vapeur d’eau et chauffé a
353 K, I’évolution de certains parametres est donnée en fonction du rapport d’équivalence
(Figure 25). Ces parameétres sont comparés a ceux des mélanges mimiques de type I et I1.

Concernant la capacité calorifique, C,, la diffusivité thermique, a, la température
adiabatique de flamme, T4, et la vitesse du son dans les gaz frais, C, le mélange mimique de
type I peut étre considéré comme celui le plus proche du mélange de référence.

Concernant le nombre de Lewis (rapport¢ a la diffusion de I’hydrogéne dans le
mélange), Lem, le mélange mimique de type II avec 45 % de N, est le plus approchant du
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mélange de référence. Mais le taux de dilution de ces mélanges mimiques est trop élevé. Le
mélange mimique dilué avec 36 % de CO, se caractérise par un nombre de Lewis a peine plus
proche de celui pour un mélange humide que celui du mélange mimique de type L.

Le rapport d’expansion ¢ du mélange mimique de type I ne respecte pas celui du
mélange de référence. Les mélanges mimiques de type Il respectent le rapport d’expansion du
mélange de référence puisqu’il s’agit du point de concordance entre les deux mélanges.

En faisant concorder les rapports d’expansion des mélanges mimiques et de référence,
les valeurs des autres parametres tels que la diffusion thermique ou la température de flamme
s’écartent fortement des valeurs des mélanges de référence.

3.5 Recherche d’un diluant substitutif de H,O respectant la vitesse
fondamentale

Ce diluant mimique doit pouvoir compenser I’élévation de la vitesse fondamentale liée a
I’augmentation de la température initiale. Les vitesses considérées dans ce paragraphe sont
des vitesses estimées selon la théorie de Mallard et Le Chatelier qui prédit :

S? ~AJOW

ou a est la diffusivité thermique du mélange, et w est la vitesse de réaction cinétique. Ce
terme suit une loi d’Arrhénius qui s’écrit :

w =Aexp| — Eq
RTyq

ou T,q est la température adiabatique de flamme et les termes E, et A sont déterminés par
extrapolation linéaire des mesures de vitesses de flamme en fonction de la température
adiabatique de flamme. E, représente 1’énergie d’activation du systéme. A est une constante.
Nous considérerons que les valeurs de 1’énergie d’activation et de la constante A, dans notre
domaine d’étude, ne dépendent ni du taux de dilution ni de la nature du diluant. Nous avons
pris A =6,81.10°s" et E, = 85,5 kJ.mol".

Nous reviendrons sur la détermination de 1’énergie d’activation dans le Chapitre I1I
§4.1. Cette étude ayant été réalisée avant le terme de la campagne de mesures expérimentales,
les valeurs utilisées a ce stade sont légérement différentes de celles qui seront proposées
ultérieurement.

3.5.1 Variation du rapport N,/O, dans la composition de I'air

Nous avons fait varier le rapport N,/O, caractérisant la composition de I’air. Ce rapport
est égal a 4 dans ’air utilisé dans la détermination des vitesses spatiales de flamme. Si le
rapport est égal a 3,5 (au lieu de 4), la vitesse fondamentale estimée dans le cas d’un mélange
H, - air de rapport d’équivalence égal a 0,5 et 4 température ambiante est égale a 77,9 cm.s™.
La vitesse fondamentale du mélange de référence dans ce cas (méme rapport d’équivalence
mais 1’air est caractérisé par un rapport No/O, égal a 4 et la température initiale est de 353 K)
est égale a 77,8 cm.s”. Pour ces mémes mélanges, les températures de flamme sont
respectivement égales a 1 705 K et 1 640 K. Les coefficients de diffusion thermique sont
respectivement égaux 4 3,7.10° m’>.s™ et 4,7.10° m’.s”.
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Les effets de la température initiale sur la vitesse fondamentale sont ici compensés par
la variation de la diffusivité thermique. Mais, la valeur du rapport d’expansion d’un tel
mélange mimique est largement supérieure a celle du mélange de référence. Ces valeurs sont
respectivement égales a 5,17 et 4,26 pour un mélange caractérisé par un rapport d’équivalence
de 0,5.

3.5.2 Maintien de la diffusivité thermique

Les différents calculs ont permis de conclure que parmi les diluants examinés, seul
I’hélium permet d’augmenter la valeur de la diffusivité thermique d’un mélange considéré a
température ambiante. Un mélange H, - air dilué a 15 % par He est caractérisé par une
diffusivité thermique de 4,6.10° m*.s” a température ambiante. Le mélange de référence de
méme rapport d’équivalence (¢ = 0,5) chauffé a 353 K non dilué est caractérisé par une
diffusivité thermique de 4,7.10° m”s”. Les températures de flamme de ces mélanges sont
respectivement égales a 1 470 K et 1 640 K, et les vitesses fondamentales sont égales a
53,6 cm.s” et 77,8 cm.s™,

Le maintien de la valeur de la diffusivité thermique ne permet pas de maintenir les
valeurs de vitesses fondamentales et ceci en raison des variations importantes de la
température de flamme (dues d’une part a la dilution du mélange mimique et d’autre part a
I’abaissement de la température initiale). Avec la diminution de la température de flamme, le
terme exponentiel devient prépondérant dans I’estimation de la vitesse. La valeur du rapport
d’expansion d’un tel mélange mimique est voisine de celle du mélange de référence,
respectivement 4,56 et 4,26 pour ¢ = 0,5.

3.5.3 Substitution de I’azote de l’air

Nous avons également examiné 1’effet de la substitution de 1’azote de I’air par un autre
composé tel que CO,, Ar, He ou O, dans une gamme de 0 a 100 % de substitution. Nous
avons limité le champ d’investigation aux mélanges de référence H, - air chauffés a 353 K.

Les mélanges pour lesquels 30 % de I’azote de 1’air est substitué par I’hélium a
température ambiante présentent des caractéristiques similaires (température de flamme,
diffusion thermique, vitesse fondamentale) a celles des mélanges de référence. Le mélange
mimique, associé¢ au mélange de référence non dilué a 353 K et de richesse 0,5, est caractérisé
par une température de flamme de 1 656 K, une diffusivité thermique de 4,65.10° m®s et la
vitesse fondamentale estimée est égale a 79,8 cm.s'. Mais le rapport d’expansion du mélange
mimique est égal a 5,06. Celui du mélange de référence est égal a 4,26.

La substitution de 1’azote de ’air par le dioxyde de carbone, 1’argon ou 1’oxygene ne
permet de faire concorder un minimum de parameétres entre le mélange mimique et le mélange
de référence.

3.6 Conclusion

Les calculs ont montré que le mélange type I constitué de 60 % CO, + 40 % He
présente des caractéristiques thermodynamiques et de transport trés proches de celles de H,O.

Cependant, si on veut tenir compte des effets liés a la présence de H,O mais aussi ceux
relatifs a la variation de la température initiale, il n’a pas été possible de trouver un mélange
qui réponde a toutes nos exigences. Les mélanges type Il sont donc écartés dans le reste de
I'étude.
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CHAPITRE III

VITESSES NORMALES DE COMBUSTION




Ce chapitre porte sur la détermination des vitesses fondamentales a étirement nul.
Caractériser les propriétés fondamentales d'un mélange combustible dans des conditions
données est essentiel a la modélisation des propagations de flamme. L'introduction
relativement récente de la notion d'étirement a induit la nécessité de réévaluer les mélanges
nous intéressant.

1 Objectif des mesures

L'objectif est double : valider un modele cinétique détaillé apte a évaluer la vitesse
fondamentale a étirement nul et formuler cette vitesse en fonction de la température, pression,
richesse et taux de vapeur d'eau pour les conditions d'accident grave en centrale nucléaire.

L'appareillage utilisé ici est une bombe sphérique, présentée au chapitre précédent. La
méthode de traitement consiste est une intégration de la courbe rayon = f (temps) [87], [88].

2 Détermination expérimentale des vitesses
fondamentales de flamme

Dans cette étude, la température initiale est gardée constante voisine de 298 K tandis
que la pression initiale prend les valeurs de 100, 200 et 500 kPa. Le domaine d'inflammabilité
est parcouru et les expériences reproduites au minimum trois fois. La branche pauvre a fait
l'objet d'une étude plus détaillée que la branche riche, mais est limitée par les instabilités
thermo-diffusives.

2.1 Vitesse fondamentale a étirement nul

Les valeurs de vitesse fondamentale a étirement nul, Sg, ont ¢été déduites de la mesure

des vitesses spatiales de propagation de flamme selon la procédure décrite dans les
paragraphes 1.61.5 et 1.6 (p. 41) selon la méthode d'intégration de Taylor et coll. sont trés
proches de celles déduites selon I'ancienne méthode [89], [90].

La vitesse fondamentale de flamme évolue fortement en fonction du rapport
d’équivalence (Figure 26) atteignant une valeur maximale de 279 cm/s pour une teneur en
hydrogéne dans le mélange de 40 % (soit une richesse de 1,67). Lorsque l'on reporte les
données de la littérature concernant les vitesses fondamentales de flamme, nous pouvons
noter que les mesures effectuées par Liu et coll. [91] ainsi que Koroll et coll. [92] ménent a
des vitesses fondamentales de flamme supérieures aux autres mesures. Cette différence réside
dans le fait que ces auteurs n'ont pas tenu compte de l'effet de I'étirement sur les vitesses.
Lorsque les mesures sont corrigées pour tenir compte de l'effet de l'étirement, alors nous
pouvons noter un bon accord entre les différentes valeurs de la littérature et nos mesures
(Figure 27), et cela quel que soit le dispositif expérimental adopté (Dowdy et coll. [87],
Egolfopoulos et coll. [93], Raman [94] et Aung et coll. [95]).
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Figure 26 : Vitesse fondamentale de flamme en fonction de la richesse, comparaison des courbes
de résultats simulés, de I'expérience et des valeurs de la littérature a pression initiale de 100 kPa
et température initiale de 298 K.

Lorsque la pression initiale augmente de 100 a 200 kPa, nous notons une légere
augmentation du maximum de vitesse qui atteint 285 cm/s et cela pour la méme teneur en
hydrogéne que dans le cas a 100 kPa (Figure 27). Entre les valeurs de vitesse fondamentales
déterminées lors de ces travaux et celles de Aung et coll. [9], une bonne reproductibilité est
observée a une pression de 200 kPa. Les légeres différences entre nos mesures et celles de
Aung et coll. résident dans le fait que lors de nos essais nous avons utilisé de 1'air synthétique
avec un rapport N»/O; de 4 alors que dans le cas de Aung et coll. ce rapport était de 3,76.
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Figure 27 : Vitesse fondamentale de flamme en fonction de la richesse, comparaison des courbes
de l'expérience et des valeurs de la littérature a pression initiale de 200 kPa et température
initiale de 298 K.

A une pression initiale de 500 kPa, la vitesse normale de combustion est maximale
avec un mélange de richesse égale a 1,35, soit 35 % d’hydrogene dans I’air, et vaut 285 cm/s
(Figure 28). Ainsi, lorsque la pression initiale augmente de 200 a 500 kPa, la vitesse normale
de combustion reste sensiblement la méme, alors que le maximum de vitesse se déplace vers
de plus faibles richesses. Aucune comparaison avec la littérature n'a pu étre effectuée en
raison de I'absence de données.
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Figure 28 : Vitesse fondamentale de flamme en fonction de la richesse, expériences a pression
initiale de 500 kPa

De méme, le domaine d’apparition des instabilités thermo-diffusives correspondant a
la branche pauvre est augmenté rendant difficile les mesures pour des teneurs en hydrogene
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inférieures a 20 %. Ce phénomeéne se caractérise par 1’apparition de cellules sur la surface de
la flamme qui correspond a une augmentation de sa surface par plissement.

En effet, 'augmentation de pression accentue les instabilités de flamme. A 200 kPa, le
domaine d'interprétabilité diminue légérement par comparaison avec 1'étude a 100 kPa. La
restriction intervient notamment pour la branche pauvre (qui est d'intérét dans les études de
stireté nucléaire), car le front de flamme est sujet a des instabilités thermo-diffusives. Celles-ci
résultent de la compétition entre les diffusions thermique et massique. Elles induisent un
plissement de la flamme qui modifie la surface de la flamme de maniére non quantifiable a
I'heure actuelle, produisant un étirement et donc une accélération de la propagation du front
de flamme. Il n'est alors pas possible de déduire une vitesse fondamentale a étirement nul
pour des flammes pauvres a 500 kPa. Un exemple est donné sur la Figure 29 pour un mélange
pauvre a 200 et 500 kPa : si le plissement pour 200 kPa est limite pour permettre une
interprétation, celui a 500 kPa interdit toute mesure, le front étant perturbé depuis son
allumage.

500kPa P=200kPa

P

t=0,18ms t=0,36ms t=0,54ms t=0,73ms t=0,91ms t=1,10ms t=1,27ms t=1,45ms
Figure 29 : Séquence de propagation de flamme dans la bombe sphérique : plissement de la
flamme pauvre a 200 et S00 kPa. Température initiale de 298 K. Mélange réactif : 30 % H;, 56
% N, 14 % O,.

Afin de limiter le domaine d’apparition des instabilités thermo-diffusives et d’étendre
le domaine de mesures a haute pression, nous avons décidé de substituer 1’azote par de

I’hélium. Dans le cas des mélanges H,/O,/He respectant le rapport % =4, la vitesse normale
2

de combustion est fortement augmentée par rapport a celle déterminée en présence de
mélanges H,/O,/N,, toutes choses étant égales par ailleurs, comme le montre la Figure 30 (a).
Lorsque la pression initiale est ¢gale a 500 kPa, la vitesse est maximale et vaut 522 cm/s avec
un mélange contenant 35 % d’hydrogéne. L’effet de la pression sur la vitesse normale de
combustion dans le cas de mélanges dilués par I’hélium est plus sensible que celui observé
avec les mélanges dilués par 1’azote. Comme le montre la Figure 30 (b), en présence d’un
mélange stoechiométrique, la vitesse normale de combustion vaut 345 et 518 cm/s
respectivement a 200 et 500 kPa.
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Figure 30 : Evolution de la vitesse normale de combustion a étirement nul en fonction de la
richesse pour des mélanges H,/O,/He a température ambiante. (a) Effet de la substitution de
I’hélium par I’azote, (b) Effet de la pression initiale.

2.2 Effet de l'ajout d'un diluant sur les vitesses fondamentales de
flamme

Les vitesses spatiales de flammes ont été mesurées en présence de mélanges H,/O,/N,
dilués par 10 et 20 % d’un mélange mimique constitué de 40 % He et 60 % CO,. A une
richesse donnée, la vitesse normale de combustion diminue avec la dilution du mélange
comme le montre la Figure 31. Avec le mélange mimique, la flamme est instable, ce qui
complique I’exploitation des mesures de vitesses spatiales de flammes en présence des
mélanges les plus pauvres (14 % voire 20 % d’hydrogeéne). Aussi, la détermination des
vitesses n’a-t-elle pu étre faite qu’a une pression de 200 kPa. Ces résultats sont comparés a
ceux obtenus précédemment [16] a une pression initiale de 100 kPa. Les vitesses normales de
combustion diminuent lorsque la pression augmente de 100 a 200 kPa, comme le montre la
Figure 32.
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Figure 31 : Evolution de la vitesse normale de combustion en fonction de la richesse des
mélanges H,/O0,/N, dilués par le mélange mimique constitué de 60 % CO, et 40 % He a
température ambiante et 200 kPa.
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Figure 32 : Evolution de la vitesse normale de combustion a étirement nul en fonction de la
richesse des mélanges H,/O,/N, dilués par (a) 10 % et (b) 20 %de mélange mimique constitué de
60 % CO; + 40 % He. Effet de la pression initiale a température ambiante.

3 Choix d'un modéle cinétique

Une ¢étude de simulation de la vitesse normale de combustion a été entreprise afin de
permettre 1'extrapolation des résultats aux compositions inaccessibles expérimentalement.
Cela nécessite deux séries d'expériences supplémentaires a 200 et 500 kPa avec des mélanges
H,/O,/He, afin de valider l'extrapolation numérique. En effet la substitution de l'azote par de
I'hélium diminue les instabilités thermodiffusives.

Les vitesses normales de combustion sont calculées en utilisant le code CHEMKIN
[96]/PREMIX [97] (version II). Ce code permet de calculer le débit de gaz frais en amont de
la zone réactionnelle plane dans le cas d’une flamme plate de prémélange se propageant
librement a pression constante. Pour cela, les équations classiques de conservation sont
résolues en tenant compte de 1’évolution de la composition chimique du mélange et de la
diffusion des especes. Les vitesses de production de chacune des espeéces chimiques sont
calculées a partir des constantes de vitesse des réactions élémentaires inclues dans le modele
cinétique détaillé. Au cours de ce travail, deux schémas réactionnels ont ét¢ étudiés ; le
premier est proposé par Marinov et coll. [5], le second est présenté par le Gas Research
Institute (GRI3.0) [6] auquel une réaction ¢élémentaire a été ajoutée (H, + O, = 2 OH). Les
propriétés physiques du mélange ont ét¢ déterminées a partir des équations générales
détaillées par Kee et coll. [98]. Les bases de données thermodynamiques et les paramétres de
transport utilisés sont ceux fournis par les auteurs conjointement aux modeles cinétiques
détaillés.

Les conditions aux limites sont estimées par 1’utilisateur et consistent en la description
de la composition des gaz brilés et d’un profil estimé de la température des gaz. La position
de la flamme est déterminée en précisant la température en un point. Dans ce travail, la
température fixée est égale a 310 K pour une position x = 0.

La vitesse normale de combustion est déduite du débit des gaz frais en amont de la
zone réactionnelle correspondant a une position X = - 2 cm.
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Les calculs ont été effectués pour des compositions de mélanges identiques a celles
¢tudiées expérimentalement a température ambiante. Les vitesses fondamentales calculées
avec le code PREMIX ont été comparées a celles déterminées a étirement nul.

La Figure 33 montre les vitesses normales de combustion, pour différentes pressions
initiales, en fonction de la teneur en hydrogéne dans 1’air constitué de 20 % d’oxygéne et
80 % d’azote. Notons le bon accord entre les résultats expérimentaux et ceux issus de la
modé¢lisation a 100 et 200 kPa. Pour une teneur en hydrogéne supérieure a 0,3, les valeurs
issues du modele du GRI3.0 [6] sont légerement supérieures a celles obtenues avec le modele
de Marinov et coll. [S]. A une pression initiale égale a 500 kPa, avec des mélanges contenant
moins de 40 % d’hydrogene, on notera 1’écart entre les valeurs issues des simulations et celles
déterminées expérimentalement. Rappelons que, dans ces conditions, la détermination des
vitesses normales de combustion est rendue tres difficile en raison de 1’apparition précoce de
structures liées aux instabilités hydrodynamiques.
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Figure 33 : Vitesse fondamentale de flamme en fonction de la teneur en hydrogéne dans air a
différentes pressions initiales. L air est, ici, constitué de 20 % O,+ 80 % N..

A 100 kPa avec les mélanges contenant moins de 25 % d’hydrogene, les valeurs des
vitesses normales de combustion déterminées expérimentalement sont plus proches des
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résultats simulés obtenus avec le modéle cinétique détaillé de Marinov et coll. [S] que de ceux
issus du modele du GRI3.0 [6].

A 200 et 500 kPa, les mesures des vitesses spatiales sont réalisées en substituant
I’azote de 1’air par de I’hélium. Les résultats obtenus par simulation, en utilisant les modé¢les
cinétiques détaillés du GRI [6] et de Marinov et coll. [5], sont présentés respectivement sur la
Figure 34 et la Figure 35. Avec des mélanges pauvres (moins de 20 % d’hydrogéne dans le
mélange) dilués dans I’hélium, les résultats expérimentaux sont plus proches de ceux obtenus
en utilisant le modéle cinétique du GRI3.0 [6] que de ceux issus du modele de Marinov et
coll. [5]. Pour des mélanges plus riches en hydrogene dilués dans 1’hélium, les résultats
expérimentaux sont en accord avec ceux issus de la simulation utilisant le mode¢le de Marinov
et coll. [5].
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Figure 34 : Vitesses normales de combustion en fonction de la teneur en hydrogéne dans le
mélange a différentes pressions initiales. Résultats de simulation obtenus en utilisant le modéle
cinétique détaillé du GRI3.0 [6].
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Figure 35 : Vitesses normales de combustion en fonction de la teneur en hydrogene dans le
mélange a différentes pressions initiales et a température ambiante. Résultats de simulation
obtenus en utilisant le modéle cinétique détaillé de Marinov et coll. [5].

Les écarts sont trés faibles entre les résultats expérimentaux et ceux issus de la
simulation avec PREMIX [97] utilisant les mod¢les cinétiques de Marinov et coll. [5] ou du
GRI3.0 [6]. Toutefois, la comparaison des résultats simulés avec PREMIX montre un effet
différent de la pression sur les vitesses normales de combustion selon le modéle cinétique
utilisé (Figure 36). Avec les mélanges contenant moins de 33% d’hydrogene dans 1air, les
résultats issus des deux modeles cinétiques montrent que 1’augmentation de la pression
initiale engendre un abaissement des vitesses normales de combustion. Avec les mélanges
riches, ’effet de la pression sur les vitesses se traduit différemment selon le modele cinétique
utilisé. Notons que I’effet de la pression est plus important sur les résultats obtenus par
simulation en utilisant le modele du GRI3.0 [6] que sur ceux issus du modéle de Marinov et
coll. [5].

67



300 —

200 —

100 —

Vitesse fondamentale (cm/s)

/

Ho/air a T amb.

(air = 20 % Oy + 80 % Ny) '\

Vitesse fondamentale (cm/s)

300 —

N

o

S
|

,_.

o

S
|

GRI3.0 avec Hy+05=20H | Marinov \
— — —P =100 kPa ! — — —P=100kPa \
P = 200 kPa N P = 200 kPa
L —===- P = 500 kPa N N ittt P = 500 kPa
0 T T T T T T T T T T T ] 0 T T T T T T T T T T T ]
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7
teneur en H, teneur en H,

(a) (b)

Figure 36 : Vitesses normales de combustion en fonction de la teneur en hydrogene dans le
mélange dilué par ’azote a différentes pressions initiales et a température ambiante. (a)
Simulation avec le modele du GRI3.0 [6]. (b) Simulation avec le modéle de Marinov et coll. [5].

Une ¢étude de sensibilité est faite en utilisant ce dernier modele cinétique. Les résultats
sont présentés sous forme de diagramme pour deux compositions de mélanges a 100, 200 et
500 kPa. La sensibilité d’une réaction est définie par la quantité :

_A OS]
S) 0A,

ou A; représente la constante pré-exponentielle introduite dans la constante de vitesse
de la i“™ réaction élémentaire. Les résultats pour deux compositions de mélanges sont
présentés en Figure 37 et Figure 38. Il apparait que quatre réactions ¢lémentaires sont d’autant
plus importantes pour la détermination des vitesses normales de combustion que la pression
initiale est grande. Ces réactions sont les suivantes :

H + O, +H,O = HO, + H,O

H+ O, +N, = HO, + N,

H+0,=0+O0OH

OH + H, =H + H,O

Si la teneur en hydrogene dans le mélange augmente de 16 a 33,33 % d’hydrogene,
I’impact des constantes de vitesses des réactions identifiées sur la vitesse normale de
combustion est moins importante lorsque la pression initiale est augmentée (Figure 38).
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Figure 38 : Etude de sensibilité sur la vitesse normale de combustion avec un mélange contenant
33,33 % H,+ 13,33 % O, + 53,34 % N, a température ambiante et différentes pressions initiales,
mécanisme GRI3.0 modifié.

Les deux modeéles cinétiques de la littérature utilisés pour dériver la vitesse normale de
combustion, bien que satisfaisants, nécessitent d’étre optimisés afin de mieux rendre compte
de la cinétique a haute pression. Une mise a jour bibliographique concernant les réactions tri-
moléculaires ainsi que les réactions mettant en jeu le radical HO, est notamment nécessaire.
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4 Calcul des parametres extraits de la mesure des
vitesse fondamentales

4.1 Energie globale d’activation

Un des objectifs secondaires de ces travaux est l'obtention de données relatives a
I'énergie d'activation (E,) et au nombre de Zeldovich (B). L'étude s'effectue selon la méthode
décrite dans le chapitre 2, en établissant une corrélation a partir des résultats expérimentaux.
Les valeurs sont reportées dans le Tableau 3.

Mélanges O P (kPa) | T (K) | E, (kJ,mol™)
H,-air <1,02 | 100 amb. | 84,1
H,-air >2.05 | 100 amb. | 60,0

H,-air-CO,-He | < 0,67 | 100 amb. | 80,2
H»-air-H,O <0,67 | 100 353 91,5

H,-air < 1,07 | 200 amb. | 102,5
H,-air > 1,67 | 200 amb. | 61,1
H,-air > 1,35 | 500 amb. | 55,3

Tableau 3 : Energie d'activation globale pour divers mélanges a base d'hydrogéne

E, a été estimé par simulation en modifiant la concentration de diazote afin d'obtenir
les températures adiabatiques de flamme correspondantes. Les valeurs obtenues sont ainsi
comparées avec celles publiées par d'autres équipes [99], [30] & une pression initiale de
101 kPa (Figure 39).

200
_ H, + Air - P, =100kPa
160 — ) —+— Sun e.t coll.
—A— Gavrikov et coll.

O  Cetravail

Energie d'activation, Ey (kJ.mol'l)

Rapport d'équivalence, ®
Figure 39 : Energie d'activation de mélanges H,-air a température ambiante en fonction de la
richesse. Comparaison avec la littérature.

Les résultats sont en bon accord avec ceux présentés par Sun et coll. [99]. Ces derniers
utilisaient un mécanisme cinétique différent [100]. Les valeurs présentées par Gavrikov et
coll. [101] sont inférieures a celles déterminées dans nos travaux, ce qui pourrait s'expliquer
par leur choix de la version ancienne 2.11 du mécanisme cinétique du GRI [102], notablement
différente de la version 3.0 utilisée.
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La Figure 40 présente les énergies d'activation en fonction de la richesse, pour les
séries d'expériences menées a 101 kPa, 200 kPa et 500 kPa (toutes trois a 300 K), ainsi qu'une

série a 101 kPa a 353 K.

™ 280
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5_ 540 — == 101 kPa, 300 K
= & 200 kPa, 300 K
N -1
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Figure 40 : Energie d'activation de mélanges H,-air a température ambiante en fonction de la
richesse. Influence de la pression initiale selon 1'équation 7.

Une corrélation polynomiale est obtenue de ces données afin de déduire l'énergie
d'activation en fonction de la richesse, de la température et de la pression initiales sous la

forme :
4

E,(P.T.$)=) a,(P.T)}

i=0

Eq. 11

Les coefficients obtenus sont exposés dans le Tableau 4.

P (kPa) T (K) ag aj a) as ay
100 353 936,4 -4144.4 7896,1 -6687,0 2117,2
100 amb 2241 -156.,0 47,1 -4,2 0
200 amb 298,0 -259.9 113,9 -20,6 1,3
500 amb 332,0 -291,9 129,2 -23,8 1,6

Tableau 4 : Coefficients polynomiaux intervenant dans la formulation de 1'énergie globale
d'activation E, (P, T,®).

4.2 Nombre de Zeldovich

L'énergie réduite d'inflammation, ou nombre de Zeldovich (B), est déduite des résultats
expérimentaux et tracée en fonction de la richesse pour une pression initiale de 101 kPa
(Figure 41). Dans ces conditions, le nombre de Zeldovich dépend faiblement de la méthode
expérimentale et des résultats obtenus par différents auteurs, a I'exception de ceux présentés
par Gavrikov et coll. [103] (Figure 41).
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Figure 41 : Nombre de Zeldovich en fonction de la richesse, pour des mélanges H,-air a
température initiale ambiante et pression initiale de 101 kPa.

Dans la branche pauvre, une diminution rapide de l'énergie d'activation réduite 3 a lieu
lors de I'augmentation de la richesse. (Bio1 kpa= 10 a2 ¢ = 0,5 et Bioi1 kpa=4 a ¢ = 1, Figure 41).
Pour la branche riche, le nombre de Zeldovich ré-augmente avec la richesse (Bio; kpa = 6,4
¢ = 4,6). Les mémes tendances sont observées pour des pressions plus élevées de 200 kPa et
500 kPa (Figure 42). Lors de I'augmentation de la pression, la richesse en combustible influe
légerement plus sur la valeur du nombre de Zeldovich (Figure 42).
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Figure 42 : Nombre de Zeldovich en fonction de la richesse, pour des mélanges H,-air a
température initiale ambiante et pression initiale de 200 et 500 kPa.

4.3 Longueur de Markstein

4.3.1 Epaisseur de flamme

La détermination de la longueur de Markstein fait appel a la corrélation établie ci-
avant pour les valeurs du nombre de Zeldovich en fonction de la richesse. La longueur de
Markstein (L') traduit la susceptibilit¢ de la flamme a réagir a un étirement par une
accélération positive ou négative. L' dépend de la valeur d'épaisseur de flamme retenue pour
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sa définition. L'épaisseur de flamme varie grandement selon les publications (Figure 43). Les
valeurs publiées par Sun et coll. [99] sont bien plus élevées que celles établies par simulation
reposant successivement sur la diffusion massique dans le mélange puis la diffusivité
thermique.
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Figure 43 : Epaisseur de flamme en fonction de la richesse pour des mélanges H,-air initialement
a température ambiante et pression 100 kPa. o est la diffusivité thermique et Dz/mixe est le
coefficient de diffusion massique dans le mélange.

La détermination de la longueur de Markstein est effectuée via 1'équation :
L’=(b-k)2c Eq. 12

La valeur de b est déduite de la corrélation sur les résultats expérimentaux, selon
I'équation mentionnée en 4.1.

La valeur de k peut étre obtenue par simulation [87, 88]. Poinsot [104] a toutefois
proposé une solution plus générale ou k est déduit de 1'épaisseur de flamme & et du taux
d'expansion G :

k=35 (1+o) Eq. 13

4.3.2 Mélange hydrogéne-air

Dans le cadre de ces travaux, I'épaisseur de flamme repose sur la diffusion massique
dans le mélange gazeux. Les valeurs de b et k sont comparées a celles fournies par Dowdy et
coll. [87], pour une pression de 100 kPa et une température ambiante (Figure 44). Les
résultats sont en bon accord si la richesse est supérieure a 0,5. Les valeurs de k pour les
mélanges plus pauvres différent du fait de la prise en compte de coefficients de diffusion
différents.
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Figure 44 : Paramétres b et k en fonction de la richesse. Comparaison avec la littérature. A
température ambiante et pression 100 kPa.

Les longueurs de Markstein L’ sont en bon accord avec plusieurs sources disponibles
dans la littérature concernant les flammes en expansion [87], [105] ou des flammes a contre-
courant [106] (Figure 45), pour une pression de 100 kPa. La méthode d'intégration montre un
avantage certain car elle nécessite un faible nombre d'étapes de calcul, ce qui limite les erreurs
potentielles. La susceptibilité a 1'accélération est inversée pour une composition autour de
25 % d'hydrogéne dans l'air. Aung et coll. [9] ont identifié¢ une inversion a 23 % H,/ air.
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Figure 45 : Longueur de Markstein en fonction de la richesse, pour des mélanges H,-air,
initialement a température ambiante et pression de 100 kPa.

A température ambiante et pour des pressions de 200 kPa et 500 kPa, la méme
tendance est observée : augmentation de la longueur de Markstein avec la richesse (Figure
46).

Pour une pression de 200 kPa, les valeurs obtenues sont en bon accord avec celles
établies par Aung et coll. [9]. La transition entre les flammes stables et instables est identifi¢e
entre 25 % et 30 % d'hydrogene dans l'air, sensiblement identique a celle de Aung et coll. [9]

La comparaison avec les essais a 500 kPa montre une indépendance de la longueur de

Markstein a la pression.

74



— 0.0004 —

g i +
N
TJ 0.0002 — 0 o
£ ] Fawaen &0

g o] @

-4 E +

S 50002 O @ 200 kPa

= ] "<-> < Aungetcoll.

—8 u -+ Cette étude

5 -0.0004 [ RUN-IDL

5 4

= @ 500 kPa

&N -0.0006 —

g O %  Cette étude

— ) Sun et coll.

-0.0008 T T T T T
0 1 2 3 4 5

Rapport d'équivalence, @
Figure 46 : Longueur de Markstein en fonction de la richesse, pour des mélanges H,-air,
initialement a température ambiante et pression de 200 et 500 kPa.

4.3.3 Mélange hydrogéne-air-diluant

Aux nouvelles séries d'expériences réalisées dans le cadre de I'établissement d'une
corrélation sur la vitesse fondamentale, se sont ajoutées les ré-évaluations des anciennes
données expérimentales. Celles-ci portent sur la propagation de flammes laminaires dans des
mélanges pauvres (¢ < 0,6) dilués ou non. La dilution peut étre effectuée avec le mélange
diluant (60 % CO, + 40 % He) jusqu'a hauteur de 40 %, ou encore avec de la vapeur d'eau
avec une température initiale de 353 K [89], [90].

Pour un mélange donné, une augmentation de la température (de 298 a 353 K pour ¢ <
0.4) entraine une diminution de la longueur de Markstein. L' diminue également lorsque 1'on
augmente la dilution du mélange réactif. (Figure 47 et Figure 48).
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Figure 47 : Longueur de Markstein en fonction de la richesse, a 100 kPa, a température
ambiante, pour un mélange H,-air dilué par un mélange (60 % CO, + 40 % He).
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Figure 48 : Longueur de Markstein en fonction de la richesse, 2 100 kPa, a température de
353 K, pour un mélange H,-air dilué par de la vapeur d'eau.

Il est a remarquer que, comme noté précédemment, les phénomenes d'instabilités dans
le front de flamme limitent 1'étude de la branche pauvre lors de I'augmentation de la dilution.
Les structures cellulaires plissent d'autant plus rapidement la flamme lors de sa propagation
que le puits thermique, induit par la teneur en vapeur ou en pseudo-vapeur d'eau, est
important. La diffusion de matieére devient alors prédominante sur la diffusion thermique et
les instabilités thermo-diffusives introduisent une incertitude supplémentaire sur la
détermination de la longueur de Markstein, incertitude pouvant atteindre 100 % [107].

5 Formulation de la vitesse fondamentale a étirement
nul en fonction des ©pression, température,
composition initiales

Plusieurs séries d’expériences en bombe sphérique ont été réalisées en présence ou non
de diluants. Les conditions expérimentales sont reportées dans le tableau suivant :

Me¢élanges Pression % molaire d’H,
H;-0,—-N; 100, 200 et 500 kPa 14 4 65
H;-0;,-N;,-10% (40 % He - 60 % CO,) 200 kPa 14250
H; - 0, -N;-20 % (40 % He - 60 % CO,) 200 kPa 14220
H, - O, -He 200 et 500 kPa 10 2 60

Tableau 5 : Conditions expérimentales des études.

Les vitesses fondamentales ont été déduites selon une nouvelle approche, proposée par
Taylor et coll. [87], [88]. Les valeurs expérimentales ont été comparées avec des simulations
sur le code CHEMKIN/PREMIX.

Les parametres fondamentaux tels que 1'énergie d'activation ou les nombres de
Markstein sont déduits aussi bien des données expérimentales que des simulations
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numériques, pour les conditions ci-dessus (Tableau 5). Un bon accord est obtenu avec les
résultats publiés dans la littérature lorsque ceux-ci existent. L'utilisation de valeurs
extrapolées par simulation a permis la détermination des données lorsque celles-ci étaient
inaccessibles expérimentalement.

Une corrélation déterminant la vitesse fondamentale de flamme en fonction de la
richesse, du taux de diluant, de la température et de la pression a pu étre établie :

S,%®,¥,T,P)=(1,44*D* +1,07*®-0,29)*(1-Y)* *(T/ T, )** *(P/ P, )™

Avec : Prer = 100 kPa, Trer =298 K

Validation sur les plages : P [100 a 500 kPa], ® richesse [0,24 4 0,7], T (K) [298 a 353K], ¥
(fraction de diluant) [0 a 0,4].
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CHAPITRE 1V

DEFLAGRATIONS ACCELEREES DANS UNE

ENCEINTE ENCOMBREE D'OBSTACLES




L'objet de ce chapitre est double :
e Analyser la propagation d'une flamme dans une enceinte encombrée
d'obstacles afin de déterminer des critéres d'accélération forte de la flamme
e Valider un code de simulation numérique (TONUS)

1 ENACCEF

L'influence de la géométrie et particulicrement de la présence d'obstacles est reconnue
comme un facteur accélérant la propagation de flamme. Le nombre, la forme et le taux de
blocage de ces derniers sont des parametres importants. Dans certains cas l'accélération
produite peut induire des détonations (Lee et al. (1985), Knystautas et al. (1986)...). En
propagation verticale pour des mélanges trés pauvres (< 18 %mornire) €n hydrogene, il n'y a pas
de résultats dans la littérature. L'influence de la gravité non seulement sur 'homogénéité du
mélange mais aussi sur la propagation de la flamme n'est donc pas connue.

Les expériences de propagation de flamme turbulente dans I'enceinte ENACCEF
pendant ces travaux de thése ont eu pour objectif la détermination de l'influence :
e du taux de blocage des obstacles,
e de la forme des obstacles,
e de la composition,
e de l'impact de gradients de concentration.

Sur les graphiques de profil de vitesse, les traits verticaux sur I'axe des abscisses sont
relatifs aux positions des obstacles. La séparation entre le tube et le dome est symbolisée de la
méme fagon avec un trait discontinu.

Rappel : sauf mention particuliere, les mélanges gazeux au sein de l'installation sont
homogenes dans l'espace, a température initiale ambiante et avec une pression initiale de
100 kPa. La disposition et le nombre (9) des obstacles sont constants sauf études en tube lisse.

2 Influence du taux de blocage des obstacles

Dans cette étude les neuf obstacles internes sont identiques. Ils sont de forme
annulaire. Le taux de blocage varie selon les expériences, en fonction des diamétres internes
des obstacles. Divers mélanges sont étudiés successivement.

L'influence du taux de blocage avec des obstacles annulaires et un mélange
combustible de 13% d'hydrogéne dans I'air est récapitulée en Figure 49. La vitesse maximale
de flamme est obtenue en sortie de la zone obstruée. Elle augmente avec le taux de blocage.
Ainsi, pour un taux de blocage BR de 0,33, la vitesse maximale observée est de 389 m.s” et
augmente a 510 m.s”™ pour BR = 0,63.
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Figure 49 : Influence du taux de blocage sur le profil de vitesse de flamme le long de
I'installation ENACCEF. Obstacles annulaires, 13 % H, / air sec, 100 kPa, 293 K.

Dans le cas de flammes se propageant dans un mélange composé¢ de 10,5 %
d'hydrogene dans l'air, la vitesse maximale est nettement moins dépendante du taux de

blocage : celle-ci passe de 218 m.s™ pour BR = 0,33 4 245 m.s" pour BR = 0,63 (Figure 50).
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—24—— BR =0,60 (8 essais)

—+— BR =0,50 (3 essais)
300 — | —&— BR =0,40 (3 essais)

—e—— BR =0,33 (3 essais)
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Figure 50 : Influence du taux de blocage sur le profil de vitesse de flamme le long de
l'installation ENACCEF. Obstacles annulaires, 10,5 % H, / air sec, 100 kPa, 293 K.

Les signaux de pression sont en accord avec les enregistrements des
photomultiplicateurs. Ils sont enregistrés en haut du dome afin de retarder l'instant ou la
flamme chauffe le capteur et subit une dérive thermique négative du signal renvoyé. Les
valeurs enregistrées sont donc fiables aussi longtemps que la température du capteur reste
constante et atteste qu'il n'y a pas d'échauffement par contact avec la flamme. Les valeurs de
pression sont rapportées dans le Tableau 6.
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Indépendamment de la composition du mélange, la vitesse globale de combustion
augmente lorsque le taux de blocage passe de 0,33 a 0,63. La surpression maximale
enregistrée a la paroi passe ainsi de 192 a 361 kPa.

Taux de blocage BR 0,33 0,40 0,50 0,63
Surpression enregistrée au PCB2 (kPa) 1,92 2,74 3,44 3,61
Tableau 6 : Surpression maximale enregistrée par le capteur PCB2 en fonction du taux de

blocage. Capteur positionné en haut du dome, a 4,88 m de I'étincelle. Le mélange (13 % H, / air
sec) est initialement a 100 kPa et 293 K.

L'accélération induite par la restriction de section est d'autant plus faible que le
mélange est plus pauvre. Dans ce dernier cas, la vitesse laminaire et le taux d'expansion
thermique sont plus élevés.

La composition du mélange a plus d'influence sur 'accélération de la flamme que le
taux de blocage. Ainsi la Figure 52 permet de comparer les vitesses pour deux compositions
(13 % et 10,5 % d'hydrogéne dans l'air) pour un taux de blocage de 0,5. Les vitesses
maximales sont nettement différentes et la décélération en sortie de la zone obstruée n'est
présente que pour le mélange le plus riche ; le mélange le plus pauvre a une vitesse de
propagation quasiment constante lorsque la flamme est accélérée. D'autre part, la vitesse
maximale est obtenue en sortie de la zone obstruée lorsque le mélange est riche, atteinte au
2/3 de la zone obstruée lorsque le mélange est pauvre.

Obstacles annulaires, BR = 0,63
600 — —A—— 13%H, + 87% Air (25 essais)

100 kPa - 9 obstacles - BR=0,63 —+—— 11.5%H, + 88.5% Air (3 essais)
—H— 11%H, + 89% Air (1 essai)
| / e 10.5%H, + 89.5% Air (8 essais)
@ 400 —|
£
2 sens de propagation
5 %
]
P /
£ /
[0]
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g /
> 2007 C A l‘/(lbé/d accélétation
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|
|
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Position / point d'inflammation (m)
Figure 51 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de I'installation
ENACCEF, pour un taux de blocage de 0,63. Pression et température initiales de 100 kPa et
293 K.
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Obstacles annulaires, BR = 0,50
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Figure 52 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de 1'installation

ENACCEF, pour un taux de blocage de 0,50. Pression et température initiales de 100 kPa et
293 K.

Des profils de vitesse de propagation de flamme proches des précédents sont
enregistrés pour des taux de blocage plus faibles (0,4 pour la Figure 53 et 0,33 pour la Figure
54).

500 — Obstacles annulaires, BR = 0,40
100 kPa -9 obstacles - BR =0,40 | —a—— 13 % H, + 87 % air (3 essais)
7 ——+— 11,5 % H, + 88,5 % air (3 essais)
105%H + 89,5 % air (3 essais)
400 —
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Figure 53 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de 1'installation
ENACCEF, pour un taux de blocage de 0,40. Pression et température initiales de 100 kPa et
293 K.
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400 — 100 kPa - 9 obstacles - BR = 0,33
A
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Figure 54 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de I'installation
ENACCEF, pour un taux de blocage de 0,33. Pression et température initiales de 100 kPa et
293 K.

3 Influence de la forme des obstacles

Dans cette ¢tude le taux de blocage est fixé autour de 0,6. Les influences des obstacles
annulaires (BR = 0,63) sont comparées a celles des obstacles en forme de grille (BR = 0,6).
Trois mélanges a 13 %, 11,5 % et 10,5 % d'hydrogene sont étudiés séparément.

Lorsque le mélange est trés pauvre, les obstacles annulaires ont tendance a accélérer
plus fortement la flamme que les grilles. En effet, pour une flamme se propageant dans un
mélange a 10,5 % d'hydrogene, les anneaux induisent une vitesse maximale de 245 m.s™ et la
flamme se propage jusqu'en haut de l'installation. Les grilles provoquent, d'une part, une
accélération plus faible (la vitesse maximale étant de 76 m.s™), et d'autre part, éteignent la
flamme avant sa sortie de la zone obstruée (Figure 55). Ceci pourrait s'expliquer par des
pertes thermiques plus importantes (les grilles présentant une surface de contact plus efficace)
et une turbulence de petite échelle plus intense et donc propice a diluer thermiquement le front
de flamme.
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B _ 10,5 % H, + 89,5 % air,
7& A influence formes des obstacles
200 \| —2—— Anneaux, BR = 0,63 (8 essais)
/ \ — & Cirilles, BR = 0,60 (4 essais)
/ \
0 ‘| sens de propagation / \\ ﬁiﬁ
£ —- \
o 150 — \
[0}
< ( tube d'accélération | X ) dome
g |
g
o ( obstacles )
2 100 ‘ .
Q
S | } I
| .
I extinction de
50 — : * la flamme !
|
i | I
| .
l
04X \ — \ \
0 1 2 3 4 5

Position / point d'inflammation (m)
Figure 55 : Influence de la forme des obstacles sur le profil de vitesse de flamme le long de
I'installation ENACCEF, pour un mélange contenant 10,5 % H,. Taux de blocage : 0,6 pour la
grille et de 0,63 pour les anneaux. Pression et température initiales de 100 kPa et 293 K.

Le mélange a 11,5% dhydrogéne présente des caractéristiques similaires.
L'accélération induite par la présence d'obstacle est ainsi comparable a celles des grilles au
début de la zone d'accélération, mais moins intense par la suite. La flamme continue son
accélération en sortie de la zone obstruée contrairement a la configuration avec les anneaux
qui voit une nette décélération. Les deux flammes atteignent quasiment la méme vitesse de
propagation entre la sortie des obstacles et la transition tube-dome (Figure 56).

400 71 11,5 % H, - 100 kPa - 9 obstacles

11,5%H, + 88,5 % air,
- influence formes des obstacles
—2A—— Anneaux, BR =0,63 (3 essal —A
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Figure 56 : Influence de la forme des obstacles sur le profil de vitesse de flamme le long de
I'installation ENACCEF, pour un mélange contenant 11,5 % H,. Taux de blocage : 0,6 pour la
grille et de 0,63 pour les anneaux. Pression et température initiales de 100 kPa et 293 K.

Dans le cas de flammes se propageant dans des mélanges a 13 % d'hydrogéne dans

l'air, les anneaux accéleérent régulierement la vitesse de la flamme qui est a son maximum a la
sortie de la zone obstruée (Figure 57).
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Avec un mélange de richesse identique et la présence de grilles, l'accélération est
moins importante pendant la traversée de la zone obstruée mais augmente fortement en sortie
des obstacles.

Ainsi, les vitesses maximales observées avec les anneaux ou les grilles sont identiques
et coincident spatialement. La flamme se propage dans l'intégralité de I'enceinte dans les deux
cas. Les profils de vitesse sont toutefois nettement différents car les historiques de flamme (et
donc les conditions locales de température, pression, vitesse d'écoulement) jouent un role
majeur sur I'évolution de la flamme, phénomene instationnaire.

13 % H, + 87 % air, influence de la forme des obstacles
600 —| —A—— Anneaux, BR = 0,63 (25 essais)
———— Grilles, BR = 0,60 (4 essais)
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e /
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Figure 57 : Influence de la forme des obstacles sur le profil de vitesse de flamme le long de
I'installation ENACCEF, pour un mélange contenant 13 % H,. Taux de blocage : 0,6 pour la
grille et de 0,63 pour les anneaux. Pression et température initiales de 100 kPa et 293 K.

La montée en pression enregistrée en haut de I'enceinte (Tableau 7) est plus faible avec
les grilles (261 kPa) qu'avec les anneaux (361 kPa).

Surpressions (kPa)
Grilles Anneaux
| Capteur PCB2 261 361

Tableau 7 : Surpression maximale enregistrée par le capteur PCB2 en fonction de la forme des
obstacles. Capteur positionné en haut du déome, a 4,88 m de I'étincelle. Le mélange (13 % H, / air
sec) est initialement a 100 kPa et 293 K.

4 Influence de la composition

Dans cette étude les obstacles sont de forme annulaire et présentent un taux de blocage
de 0,63. La composition varie selon les essais et fait intervenir le diluant simulant la vapeur
d'eau.

Une augmentation de la concentration d'hydrogéne dans le mélange combustible, de

10,5 % a 13 %, augmente de manicre importante la vitesse maximale observable en sortie de
la zone obstruée (Figure 58). A 13 % d'hydrogene dans l'air la vitesse maximale observée est
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de 535m.s™ tandis qu'elle chute 2 220 m.s™ quand la concentration en hydrogéne descend a
10,5 %.

Apres le passage de la zone obstruée, la flamme décélére pour atteindre une vitesse de
330 m.s™ pour un mélange a 13% d'hydrogéne et autour de 150-200 m.s™ pour un mélange a
10,5 % H,. Ces mélanges présentent des taux d'expansion qui les placent de part et d'autre de
la valeur limite selon le critere d'accélération de flamme proposé par Dorofeev et
collaborateurs (1999) [1] : le facteur d'expansion de flamme séparant une flamme lente d'une
flamme rapide est de 3,75. Or pour ces deux compositions de référence, nous avons :

O, = 421

Oo5m, = 3,06

Comme ce critere le confirme, le mélange a 13 % H, dans l'air a un fort potentiel
d'accélération et peut atteindre un régime choqué. Les mélanges plus pauvres montrent des
dépendances a la géométrie et a la turbulence moins marquées (Figure 58).

600 — 13 % H, - 100 kPa - 9 obstacles annulaires
Obstacles annulaires, 13 % H, + 87 % air
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Figure 58 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de l'installation
ENACCEF. Obstacles annulaires, taux de blocage de 0,63. Pression et température initiales de
100 kPa et 298 K.

L'effet de la dilutions par le mélange (60 % CO,, 40 % He) substitutif a la vapeur

d'eau fut étudié en deux temps afin de comparer les essais avec ceux effectués sans vapeur
d'eau : a taux d'hydrogéne constant, et a richesse constante.
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composition o (facteur d'expansion thermique)
13 % H, + 87 % Air 4,21
13 % H, + 67 % Air + 20 % diluant 4,09
13 % H, + 57 % Air + 30 % diluant 4,03
13 % H, + 47 % Air + 40 % diluant 4,00
12,8 % Hy + 87,2 % (O, + 3,0 N») 4,16
12,2 % Hy + 87,8 % (0O, + 3,25 N») 4,03
11,9 % H, + 81,1 % (O, + 3,0 Np) + 7 % diluant 3,92
11,6 % H, + 88,4 % (O, + 3,5N») 3,90
11,5 % Hy + 79,5 % (O3 + 3,0 N») + 10 % diluant 3,82
11 % H;, + 89 % Air 3,77

Tableau 8 : Coefficient d'expansion thermique pour divers mélanges utilisés dans ENACCEF.
Le diluant est constitué de (60 % CO, + 40 % He).

La premicre série d'expérience a conservé une fraction d'hydrogéne constante, tandis
que le mélange mimique (40 % He et 60 % CO,) remplagait une partie de l'air présent.
Comme le montrent les résultats de la Figure 59, les profils de vitesse changent avec la
substitution de l'air par la pseudo-vapeur d'eau. La vitesse maximale observée passe ainsi de
535 m.s” 4330 m.s”. Ceci est expliqué en partie par le fait que le taux d'expansion thermique
passe de 4,21 a 4 (Tableau 8).

Lorsque le mélange contient 40 % de mélange substitutif a la vapeur d'eau, la flamme
est relativement lente bien que le critére d'accélération de flamme prévoie pour celle-ci un
régime choqué (o étant égal a 3,75 pour ce mélange).

D'autre part, il faut remarquer que cette diminution de vitesse va a l'opposé de la
richesse, qui augmente avec la substitution de l'air par la pseudo vapeur d'eau. Si
I'augmentation de richesse a tendance a donner lieu a des flammes plus rapides, c'est I'effet de
frein par dilution qui prédomine. Cela est explicable principalement par l'effet de puits
thermique da a la présence de pseudo vapeur d'eau, qui abaisse la température de flamme et
donc le taux d'expansion thermique.

Enfin la dilution amplifie la phase de décélération en sortie de la zone obstruée, ce qui
modifie I'historique de la flamme lors de sa propagation dans le dome.
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Obstacles annulaires, BR = 0,63
—2&— 13%H, + 87% Air + 0% diluent (25 essais

)

—F—— 13%H, + 67% Air + 20% diluent (4 essais)

600 | — 33— 13%H, + 57% Air + 30% diluent (4 essais)
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Figure 59 : Influence de la dilution sur le profil de vitesse de flamme le long de l'installation
ENACCEF. Obstacles annulaires, taux de blocage de 0,63. Pression et température initiales de
100 kPa et 298 K.

La seconde série d'expériences consiste a conserver la richesse constante et égale a
0,294 + 0,002. L'augmentation du taux de diluant induit également une diminution de la
vitesse maximale de flamme observée en sortie des obstacles. Le classement des courbes,
selon leur vitesse maximale, est en accord avec la variation du taux d'expansion pour ces
mélanges gazeux (Tableau 8).
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Obstacles annulaires, BR = 0,63
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Figure 60 : Influence de la composition sur le profil de vitesse de flamme le long de I'installation
ENACCEF, a richesse constante a 0,294 et divers taux de diluant et oxygéne. Obstacles
annulaires BR = 0,63, 13 % H, — air sec, 100 kPa, 293 K.

5 Gradients de concentration

Dans cette ¢tude les obstacles sont de forme annulaire et présentent un taux de blocage
de 0,63. La composition varie selon les essais et spatialement a 'intérieur de I'enceinte.

Si les mélanges homogenes ont déja fait 1'objet d'études expérimentales en
environnement encombré, trés peu de données sont disponibles concernant les propagations
dans des atmospheres présentant initialement des gradients de concentration (Whitehouse et
coll. 1996, Sochet et coll. 1997).

L'é¢tude de mélanges non homogeénes en concentration est conduite en deux temps :
avec des gradients discontinus puis avec des gradients continus. La vérification de la
composition se fait par prélévement puis analyse en chromatographie gazeuse. Six points de
prélévement sont utilisés afin de quantifier chaque gradient. La réalisation des gradients de
concentration dans I'enceinte ENACCEF s'effectue selon des protocoles assez proches dans
les deux cas :

1. Pour obtenir des gradients discontinus, le tube est séparé¢ physiquement du dome grace a
l'utilisation d'une membrane en terphane tendue sur la piece de jonction (voir description
de [l'appareillage). Deux mélanges différents sont ensuite introduits dans les
compartiments préalablement vidés. La propagation de la flamme produit une onde de
pression qui déchire la membrane avant que la flamme n'arrive sur elle. L'influence de la
présence de cette membrane au moment de 'inflammation est discutée ci-apres.

2. Les gradients continus sont créés par mélange forcé de deux mélanges introduits de part et

d'autre d'une membrane isolant le tube et le dome. L'introduction dans le tube est stoppée
avant d'atteindre la pression finale. L'utilisation d'une membrane pli¢e, de 8§ microns,

&9



permet de connaitre approximativement la surpression (environ 20-30 kPa) nécessaire a sa
rupture. L'éclatement de la membrane crée un jet de gaz du dome (dont la pression est
proche de celle de fin d'introduction) vers le tube obstrué. La pression finale dans
l'enceinte est atteinte par remplissage uniquement dans le dome. Trois minutes d'attente
permettent au gradient de s'établir de manicre fiable. Les prélévements sont ensuite
effectués et 1'inflammation/enregistrement lancés.

5.1 Gradients discontinus

Les expériences portant sur l'effet des gradients discontinus de concentration en
hydrogéne sur la propagation de la flamme montrent que la pression monte notablement dans
le tube avant éclatement de la membrane. La comparaison d'une telle expérience avec celle
d'un mélange homogeéne sans membrane met en évidence le role de accélérateur de la
membrane sur la vitesse de flamme (Figure 61).

Gradient discontinu,
Propagation dans ENACCEF en présence

800 — ou non de membrane
Pression initiale 100 kPa,
9 obstacles annulaires de taux de blocage 0,63
|| ——e—— 13 % H,/ air uniforme sans diaphragme, 25 essais
a —2— 13 % H,/ air avec diaphragme, 5 essais
S~ —
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Figure 61 : Influence de la présence d'une membrane sur le profil de vitesse de flamme dans
ENACCEF. Mélange de 13 % hydrogéne/air dans le dome et le tube.

Ce phénomene s'explique par la montée en pression avant que la membrane n'éclate.
Par la suite, 1'éclatement de la membrane donne naissance a un jet de gaz comprimés dans le
dome (Figure 62). Cette perturbation due a la présence de la membrane introduit une
incertitude supplémentaire et rend les essais non comparables a ceux en milieu homogéne.
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Figure 62 : Propagation de flamme en présence d'une membrane. Mélange 13 % H, dans le tube
et le dome, 9 obstacles annulaires, membrane terphane 8 pm. PCB1 : capteur de pression en
haut du dome, PCB2 en haut du tube d'accélération et en dessous de la membrane,
photomultiplicateur 6 en face du PCB2.

Ces perturbations, rendant les résultats non directement comparables avec ceux établis
pour les études antérieures, ont incité a mettre au point un protocole nous permettant d'obtenir
des gradients continus, sans séparation physique (membrane) dans 1'enceinte.

5.2 Gradients continus

Les gradients continus sont produits avant l'allumage : la rupture de la membrane force
le mélange par diffusion et convection lors de l'égalisation de pression dans le tube. Les
compositions injectées dans le tube et le dome pour I'établissement des gradients sont
exposées dans le Tableau 9.

Tube (Ha, % vol.) | 13 13 13 18 13 13 tube lisse
Dome (Ha, % vol) | 8 9 10,5 8 13 10,5

Tableau 9 : Composition des mélanges injectés dans le tube et le dome pour former des gradients
de concentration dans ENACCEF.

La mise en place de ce protocole opératoire nécessite un chronométrage des opérations
car la diffusion massique fait évoluer le gradient dans le temps. Les sources de variations /
incertitudes sur la composition au moment de l'inflammation sont identifiés (pression de
rupture de membrane, remplissage final plus ou moins long, rupture de membrane non
contrdlable, temps de prélévement, incertitude sur 'analyse inférieure a 3% en masse ...). Une
relativement bonne reproductibilité des profils de concentration le long du tube est toutefois

obtenue et les profils de concentration sont proches des attentes, comme le montre la Figure
63.
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Gradients continus de concentration
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Figure 63 : Profils de concentration en hydrogéne le long du tube muni de 9 obstacles annulaires
(BR =0,63), avant combustion.

Si l'on regarde l'influence de la configuration interne du tube sur le profil de
concentration, on observe un gradient plus prononcé¢ en présence d'obstacles (Figure 64).
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Figure 64 : Profils de concentration en hydrogéne le long du tube muni ou non de 9 obstacles
annulaires (BR = 0,63), avant combustion, pour un gradient 13 % H, tube — 10,5 % H, dome.

Les profils de vitesse pour les gradients continus montrent un faible impact de la
présence du gradient (Figure 65) dans la zone ou celui-ci est établi. En effet, les profils de
vitesse au niveau du tube sont trés proches des profils correspondant aux mélanges
homogeénes injectés dans le tube.
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Propagation dans ENACCEF en présence de plusieurs gradients
Pression initiale 100 kPa, 9 obstacles annulaires de taux de blocage 0,63
——=e—— 13 % H,/ air uniforme (25 essais)

—+— 13 % H,/ air (tube) et 10,5 % H, / air (ddme) (4 essais)

————— Profil de concentration 13 % H, / air (tube) et 10,5 % H, / air (ddome)
—A—— 13 % Hy/ air (tube) et 9 % H, / air (ddme) (4 essais)

————— Profil de concentration 13 % H, / air (tube) et 9 % H,/ air (déme)
600 — | —<—— 13 % H,/ air (tube) et 8 % H,/ air (ddme) (3 essais) — 0.14
————— Profil de concentration 13 :/o H, / air (tube) et 8 % H, / air (dd6me)
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Figure 65 : Comparaison de profils de vitesse de flamme dans ENACCEF pour divers gradients
continus, dont la composition de fond de tube est contante a 13 % hydrogene /air. 9 obstacles
annulaires de taux de blocage 0,63.
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Cela peut étre partiellement expliqué par deux faits :
e le gradient n'est pas établi jusqu'au point d'allumage
e le rapport de volumes important entre le tube et le dome.

L'effet piston engendre une poussée des gaz et le rapport de volume entre le dome et le
tube étant grand, il y a peu d'augmentation de la pression globale mais bien un entrainement
des gaz frais vers le dome. Ainsi la hauteur du tube (3,2 m) est telle que I'on peut considérer
que, méme pour des mélanges pauvres, lorsque la flamme arrive en haut du tube, elle a en fait
bralé le mélange contenu initialement dans un volume situé a moins d'un metre du point
d'allumage. Or, il nous est difficile d'établir un gradient de concentration aussi loin de la zone
de rupture comme vu précédemment (Figure 63) ou comme nous pouvons le voir par suite
pour un fort gradient de concentration (Figure 66).

5.3 Gradient fort, évolution temporelle

L'influence du gradient de concentration sur le profil de vitesse de flamme étant faible,
dans les conditions exposées précédemment, des essais en présence d'un gradient nettement

93



plus prononcé ont été tentés. Ceux-ci ont été effectués en configuration tube lisse pour éviter
une détonation potentiellement induite par I'accélération trop rapide en cas d'obstruction.

Le profil de concentration est similaire a ceux précédemment observés. Le plateau
proche du point d'inflammation est toutefois mieux marqué du fait de 1'amplitude du gradient
(Figure 66).

0.15 — . . .
Gradients continus de concentration
e Profils de concentration en hydrogéne
dans le tube avant combustion, analyse CPG
0.14 — pression initiale 100 kPa, température initiale 298 K
tube lisse
o~
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()
3
A=) =
€
3
5 0.12 —
>
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o
u‘s‘__’ 0.11 —
i (—6— 18 % Hp tube - 8 % H déme)
0.1 —
0.09 T T T T T |
0 1 2 3

Distance par rapport au point d'inflammation (m)
Figure 66 : Profils de concentration en hydrogene le long du tube lisse, avant combustion, pour
un gradient 18 % H, tube — 8 % H, dome.

Cette distribution de concentration d'hydrogéne a donné lieu a une propagation chaotique
mais d'allure générale proche des propagations en tube lisse effectués auparavant : pas de
réelle accélération, effet tulipe induit par les pertes thermiques donnant lieu a une propagation
en apparence pulsée.

En effet, dans le cas de tube lisse avec des vitesses de propagation assez faibles, les
pertes thermiques sont responsables de refroidissement et de contre effet piston. Ceci est
particulierement connu sous le nom d’effet tulipe : une ré-aspiration au bout d’un certain
temps donne des vitesses négatives ou nulles. Le front de flamme forme alors
temporairement une parabole inverse de celui d’une flamme en propagation normale.
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Figure 67 : Profil de propagation d'une flamme dans ENACCEF en présence d'un fort gradient
de concentration (18 % H; tube — 8 % H, dome). Tube lisse.

Ce fort gradient nous a permis d'autre part de réaliser une étude de 1'évolution
temporelle de la concentration en hydrogéne. L'hydrogéne posséde en effet une forte
diffusivité et une faible masse. Ceci a pour effet respectivement d'homogénéiser rapidement
les concentrations et donc de neutraliser le gradient établi, et d'autre part d'enrichir par
décantation la partie supérieure de l'installation, allant a I'encontre du gradient présentement
étudié.
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Figure 68 : Evolution temporelle du gradient de concentration en hydrogene, a 1,527 m du point
d'allumage, aprés rupture de la membrane et pour un fort gradient de concentration (18 % H,
tube — 8 % H, dome).

95



Pour cela un gradient est constitué et la concentration en hydrogeéne analysée
périodiquement en un point donné (1,527 m de 1'¢lectrode dans notre cas) jusqu'a six heures
apres la rupture de la membrane (Figure 68).

Le profil temporel de diffusion est conforme aux attentes et valide les hypotheses du
protocole opératoire : lorsque I'on travaille sur de plus faibles gradients de concentration, le
faible délai (environ une minute) entre 1'opération de prélévement pour analyse et I'allumage
du mélange combustible induit une tres faible modification du profil de concentration étudié.

6 Critere d'accélération de flamme

L'ensemble des données expérimentales obtenues sur l'installation ENACCEF permet
¢galement la recherche d'un critére d'accélération de flamme. Dans le domaine de la streté
d'installation et de la mod¢lisation informatique associée, il est en effet nécessaire de savoir si
un scénario donné nécessite une simulation. Afin donc de réduire les cotts d'expertise induits
par les simulations, un critére d'accélération a pour but de déterminer a priori si la flamme
atteindra ou non un régime de propagation accéléré. Ce critere doit étre €tabli sur la base des
conditions initiales : pression, température, composition, géométrie et les grandeurs physiques
et thermodynamiques qui en découlent.

Ainsi une déflagration est communément reconnue comme accélérée et
potentiellement destructrice (les montées en pression ne sont plus négligeables) quand la
vitesse spatiale dépasse la moitié de la vitesse du son dans les gaz brilés.

Ce critere d'accélération est établi pour une géométrie a priori susceptible d'accélérer
la flamme. Dans le cas d'ENACCEF c'est ainsi la configuration du tube muni de neuf
obstacles de taux de blocage de 0,63 qui est retenue comme potentiellement la plus
accélératrice.

6.1 Classification des flammes

La classification usuelle des flammes consiste a comparer leur vitesse de propagation a
celle du son dans les gaz brllés. Ainsi, plusieurs types de flammes ont pu étre observés au
cours de ces travaux. Elles sont classées selon la vitesse maximale mesurée a la sortie du
champ d’obstacles d’apres les signaux délivrés par les photomultiplicateurs. On distinguera la
vitesse maximale de propagation et celle mesurée en sortie des obstacles a 2,2 m du point
d’inflammation. Ainsi, une flamme dont la vitesse maximale rapportée a celle du son dans les
gaz brilés :

v’ est supérieure a 0,5 est dite ‘flamme rapide’,
v’ est inférieure a 0,5 est dite ‘flamme lente’,

v' tandis qu’une flamme dont la propagation est stoppée est dite ‘flamme coincée’.

Les parametres physico-chimiques des mélanges étudiés sont précisés dans le Tableau 10.

X y z [y o Ce Cy y Te B B(Le-1) T S° May,
0,13 0 3,76 0,36 4,21 367 725 1,40 0,36 10,64 -6,84 1614 0,20 -123
0,13 0,20 3,76 046 4,09 367 712 1,40 0,39 10,17 -6,22 1551 0,18 -1,17
0,13 0,30 3,76 0,54 4,03 368 707 1,39 040 9,74 -5,82 1522 0,13 -1,39
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0,13 040 3,76 0,66 398 368 701 139 042 910 -531 1494 013 -128
0,115 0,00 3,76 0,31 3,88 364 693 140 035 11,77 -7.66 1476 0,11 -1,00
011 0,00 3,76 029 377 363 682 1,40 035 1219 -7,96 1430 012 -131
0,105 0,00 3,76 028 3,66 362 671 1,40 034 12,62 -828 1383 0,09 -1,10
0,105 0,10 3,76 031 361 362 665 1,40 036 1249 -7,99 1356 - -
0,116 0,00 3,50 0,30 390 364 694 140 035 11,83 -7,70 1485 0,13 -1,12
0,122 0,00 325 029 403 365 707 1,40 035 11,52 -7.46 1539 017 -121

0,128 0,00 3,00 0,29 4,16 365 718 140 036 11,23 -723 1593 0,18 -1,39
0,119 0,07 3,00 0,29 392 364 695 140 036 11,82 -7,54 1490 0,14 -1,15
0,115 0,10 3,00 0,29 3,82 363 685 140 0,37 12,10 -7,68 1445 0,13 -1,06

Tableau 10 : Paramétres des mélanges étudiés (¢ : rapport d'équivalence, o : rapport
d’expansion, C,, et C, : vitesse (m.s™) du son respectivement dans les gaz frais et gaz briilés, B :
nombre de Zeld0V1ch Ty : température (K) adiabatique de flamme, S;° : vitesse fondamentale de
flamme (m.s™)), Ma, : nombre de Markstein des gaz briilés. Les mélanges sont composés de x H,
+y (0,6 CO,+ 0,4 He) + (1-x-y)( 1/(1+z) O, + z/(1+z) N,)

Les expériences réalisées permettent de classer les flammes dans ces trois
catégories : accélérées, lentes et coincées (Figure 69). Ainsi sont mentionnés sur les figures
suivantes les compositions sous le format (fraction molaire d'hydrogene ; fraction en diluant ;
rapport concentration N, / O,).
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Figure 69 : Critére d'accélération de flamme : rapport de vitesse maximale de flamme sur la
vitesse du son dans les gaz frais en fonction du taux d'expansion thermique. ENACCEF est muni
de 9 obstacles annulaires de taux de blocage de 0,63. Les compositions rapportées mentionnent
la teneur en hydrogeéne, en diluant "pseudo-vapeur d'eau', et le rapport N,/O,.

6.2 Critere basé sur le coefficient d'expansion des gaz briilés

Comme il a pu étre rapporté par diverses publications [47], [108], [109], il apparait
bien sur la Figure 69 que la valeur du taux d'expansion thermique (o) est un critére favorisant
I'accélération de la flamme mais non suffisant pour prédire a priori le comportement de la
flamme.
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6.2.1 Effet de la composition initiale

D'autres criteres d'accélération de flamme ont pu étre proposés par différents auteurs
[47, 109, 108]. Ces derniers prennent en référence divers parameétres, comme le rapport de la
dimension caractéristique de passage des obstacles divisé par 1'épaisseur de flamme, le
nombre de Markstein ou encore la susceptibilité a 1'étirement. Les premiers ont été mis en
défaut au cours de la série d'expérience. Toutefois le dernier a donné de bons résultats. Il
exprime un taux d'expansion critique (¢*) en fonction du paramétre B(Le-1). La répartition
entre les flammes lentes et les flammes accélérées a pu ainsi étre affiné au cours de ces
travaux et rapportés sur la Figure 70 lorsque le nombre de Zeldovich est calculé a partir de
I’énergie d’activation déterminée selon 1’équation [11], page 71. L’équation [14] donne la
relation entre * et 3.(Le-1) selon

o* = 0,075 B.(Le-1) + 4,38 Eq. [14]

Si le mélange initial posséde un taux d'expansion supérieur a cette valeur limite, alors
la flamme atteindra lors de sa propagation une vitesse maximale supérieure a la moiti¢ de
celle du son dans les gaz frais.

44 = E,(kI.mol") = 224,14 -156,00 d + 47,15 - 4,16 3
<> Flammes rapides

3¢ Flammes lentes

4.2 — Sf‘{ Flammes coincées <>
(0,128;0,00;3,00)>

(0,130;0,00:3,76)

(0,13050,20;3,76)
(0,130;0,30;3,76)

(0,122;0,00;3,25)> &
4 (0,125;0,00;3,76)

o 1 el

(0,13050,40;3,76)

125:0.30:3.38)0,125.0,40:3,76)

38 (0.115:0,10:3,00)
' 10,110:0,00;3,76)
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Figure 70 : Critére d'accélération de flamme : taux d'expansion thermique en fonction du
paramétre de stabilité de flamme B.(Le-1). ENACCEF est muni de 9 obstacles annulaires de taux
de blocage de 0,63. Les compositions rapportées mentionnent la teneur en hydrogéne, en diluant
"pseudo-vapeur d'eau'", et le rapport N,/O,.

Dorofeev et coll. [47] ont proposé une relation entre 6* et la température d’activation
du mélange normalisée par la température initiale, x = 6a/Ti, selon I’équation [15] :

c*=0910"x"-0,0019x> +0,1807x +0,2314 Eq. [15]

La température d’activation, 6,, dépend du rapport d’équivalence des mélanges selon
I’équation [16] :

0,(K)=17,73.10° —4,06.10*.¢ + 896.10" 4> — 4,32.10"' 4" Eq. [16]
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Les valeurs calculées par I’équation [16] sont proches de 7 600 K alors que celles
obtenues a partir de 1’équation [11] sont proches de 21 650 K. Les valeurs de c* calculées
selon 1'équations [14] sont rapportées dans le Tableau 11. Elles sont comparées aux valeurs
données par Dorofeev et coll. [47]. Notons que les valeurs obtenues a partir de 1'équation [12]
sont proches de celles recommandées par Dorofeev et coll. [47].

Hi%) ¢ o Ti(K) Ma, B(Le-1) o*(Ma,) o*(B(Le-1)) o*(x)

13,0 0,36 421 1614 -1,229 -6,84 3,99 3,88 3,751
11,5 0,31 3,88 1476 -1,002 -7,66 3,74 3,81 3,756
10,5 0,28 3,66 1383 -1,097 -8,28 3,87 3,75 3,761

Tableau 11 : Valeurs du c* pour différentes compositions des mélanges H,-air a température
ambiante. ¢ est le rapport d’équivalence, o, le rapport d’expansion, Ty la température
adiabatique de flamme, Ma,, le nombre de Markstein dans les gaz briilés, B, le nombre de
Zeldovich, Le, le nombre de Lewis, a*(B(Le-1)) et o*(x) les valeurs de c* calculées a partir des
équations [14] et [15], respectivement.

6.2.2 Effet de I'encombrement de I'enceinte

Les effets de la configuration des obstacles répétés sur les vitesses de propagation de la
flamme ont été présentés en détail dans les paragraphes 2 et 3 de ce chapitre. Ces essais
permettent d’établir une cartographie des flammes en fonction d’une part du rapport
d’expansion et d’autre part d’une dimension caractéristique des obstacles, £

Précisons que cette dimension n’est pas 1’échelle intégrale de turbulence, puisque cette
dernieére dépend non seulement de la géométrie de 1’obstacle mais aussi de la distance par
rapport a cet obstacle. La dimension caractéristique est définie avec :

v’ les obstacles annulaires, par: [= (D-d)/2, ou D est le diamétre interne du tube
(D=154 mm), d est le diamétre intérieur de I’anneau,

v’ les grilles, par : [ =M ou M est la maille des grilles.

Les différentes valeurs de la dimension caractéristique sont reportées dans le Tableau
12 pour les différents obstacles.

Forme anneau anneau anneau anneau grille
Rapport de blocage | 0,33 0,40 0,50 0,63 0,60
[(mm) 14 17,5 22,5 30,2 15

Tableau 12 : Dimension caractéristique, [ des obstacles en fonction de leur forme et de leur
rapport de blocage.

Pour quatre compositions de mélanges, la forme et le rapport de blocage des obstacles
répétés placés dans I’enceinte permettent d’accélérer plus ou moins fortement la propagation
de la flamme comme le montre la Figure 71. En présence des mélanges les plus pauvres en
hydrogéne, respectivement 10,5 et 11,0 % en volume dans le mélange, nous n’avons pas
observé de flammes rapides. Avec 11,5 % d’hydrogéne dans le mélange, la propagation de la
flamme n’a été mesurée qu’en présence d’obstacles de rapport de blocage supérieur a 0,40.
Avec les mélanges contenant 13 % H», la flamme ne se propage lentement qu’avec les
obstacles de rapport de blocage égal a 0,30 et en I’absence d’obstacle.
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13% H, + 87% Air
11.5% H, + 88.5% Air *
11.0% H, + 89.0% Air |

10.5% H, + 89.5% Air
0 T T T T T T T 1

03 0.4 0.5 0.6 0.7
Rapport de blocage, BR

Figure 71 : Vitesse maximale de propagation des flammes (en sortie du champ d’obstacles
équidistants) normalisée par la vitesse du son dans les gaz briilés en fonction du rapport de
blocage des obstacles. Les symboles pleins représentent les cas de flammes coincées.

ORReRY

Nous avons reporté en Figure 72 les différents types de flamme selon leur rapport
d’expansion en fonction de la dimension caractéristique des obstacles, [/ 6. La présence du
simili-GV (BR = 0,435), alors que I’enceinte est encombrée de neuf obstacles annulaires de
rapport de blocage égal a 0,40, engendre une accélération de la propagation de la flamme dans
un milieu contenant 13 % H; + 87 % air, son extinction dans deux cas sur cinq dans un
mélange contenant 11,5 % d’hydrogeéne dans I’air et son extinction systématique de celle-ci
dans un milieu contenant 10,5 % H; + 89,5 % air. Les essais n’ont pas été reportés sur la
Figure 72 car il reste & définir une dimension caractéristique a la configuration combinant les
obstacles annulaires (BR = 0,40) et le simili-GV. Lorsque le rapport [/ & est supérieur a 43,
nous n’avons pas observé de flammes lentes. Lorsque le rapport d’expansion est inférieur a
3,8, nous n’avons pas observé de flammes rapides. Mais pour un rapport [/ & inférieur a 43 et
un rapport d’expansion supérieur a 3,8, il est difficile d’établir une relation entre 6* et cette
dimension caractéristique des obstacles.
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Figure 72 : Caractérisation des flammes H,-air se propageant dans I’enceinte ENACCEF
encombrée de 9 obstacles équidistants de 154 mm, selon G et [/ d.

7 Conclusion

Les objectifs de cette étude ont été atteints en grande partie. L'étude des formes
d'obstacles a mis en évidence un comportement différent de la flamme en fonction de I'échelle
caractéristique de la turbulence. La vitesse maximale atteinte est similaire mais les profils de
vitesse de flamme sont différents. Les historiques sont alors plus ou moins destructeurs pour
l'enceinte. L'influence de la composition a montré une dépendance forte entre 1'accélération et
le taux d'expansion thermique. La présence de pseudo vapeur d'eau réduit les vitesses
maximales de flamme en apportant une inertie thermique diminuant le taux d'expansion.
L'établissement du gradient de concentration était initialement un point trés incertain et a
montré sa faisabilité mais doit faire 1'objet d'amélioration afin de créer des gradients jusqu'au
point d'inflammation comme prévu initialement. L’évaluation de critéres d’accélération de
flammes a ¢été affinée vis-a-vis des travaux disponibles dans la littérature. Dans une
configuration particuliére d’encombrement (obstacles annulaires de rapport de blocage égal a
0,63) une relation simple du critére * en fonction du parametre B(Le-1) a pu étre établie,
tandis que les autres critéres d'accélération proposé dans la littérature mis en défaut. Ce critére
permet de caractériser la capacité d'un mélange a donner naissance a une flamme fortement
accélérée si les conditions géométriques sont favorables a cette accélération.
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CHAPITRE V
SIMULATION NUMERIQUE DE LA

PROPAGATION DE LA FLAMME




L’étude expérimentale exposée dans les chapitres précédents a pour objectif
I’amélioration de la connaissance des mécanismes de propagation de flamme de prémélange
d’hydrogene dans une atmosphéere humide.

Dans ce chapitre, on se propose d’utiliser les résultats de 1’étude expérimentale pour
valider et améliorer le code de calcul TONUS développé en collaboration par I’'IRSN et le
CEA.

Avant de présenter les résultats de I’étude numérique, une introduction des modéles
utilisés dans le code est effectuée dans le paragraphe 1. Le paragraphe 2 est dédi¢ a la
simulation de flamme laminaire sur la base des essais réalisés sur la bombe sphérique. Le
paragraphe 3 est consacré a I’étude numérique des essais réalisés dans 1’enceinte ENACCEF.

1 Description du code TONUS

Le code de calcul développé par I'IRSN pour les aspects modélisation de la physique
d'accidents graves dans les enceintes de réacteur nucléaire est baptis¢ TONUS. Il permet la
modélisation de plusieurs phénomenes intervenant lors d’accidents graves dans une centrale
nucléaire, la combustion de prémélange d’hydrogene étant I’un d’entre eux.

La modélisation de la combustion en prémélange dans une enceinte est basée sur le
code CREBCOM développé par Efimenko et Dorofeev [110]. Le code fait abstraction de la
cinétique chimique au sein de la flamme et compléte la mécanique des fluides modélisée par
les autres fonctions de CASTEM.

1.1 Mécanique des fluides

Pour décrire 1’écoulement, la modélisation peut s’appuyer sur le systéeme des équations
de Navier-Stokes ou celles d’Euler (bilans de masse, quantit¢é de mouvement et énergie). Les
équations d’Euler sont utilisées dans le cadre de ces calculs. Elles sont une simplification des
équations de Navier-Stokes, dans la mesure ou elles négligent les phénomenes de conduction
thermique et de viscosité au sein des gaz.

Pour prendre en compte I’aspect réactif de 1’écoulement, ce systeéme d’équations est
couplé aux équations de conservation des especes chimiques dans le mélange. Dans le cas ou
la chimie serait décrite par une réaction unique et globale, le systéme des équations de
conservation peut s’écrire sous la forme :

conservation de masse

—+V.ow=0 Eq. 17
or Pw q

conservation de quantité de mouvement

%va/+V.(va/®Vv+P):O Eq. 18

conservation d’énergie

ﬁp.e,+v.<pvvh,>=(hi°—h2)p(ﬁj SH(T-T) Eq. 19
at . dt crebcom

bilan de réaction chimique

9 eV (pine) = p[ﬁj Eq. 20

ot dt
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e west la vitesse dans les gaz,

e ¢ et h; sont ’énergie et I’enthalpie spécifique,

e h et hy sont les enthalpies de formation a 0 K pour les mélanges de gaz frais et
brilés,

o T est la température initiale du mélange des gaz frais,

e H est un coefficient de dissipation d’énergie (en W.m™.K™") artificiel.

Les équations d'Euler sont modifiées afin de tenir compte d'un puits énergétique relatif
a une perte thermique. Sans réalité physique intrinséque, ce puits permet toutefois une
représentation du refroidissement des gaz brilés a moindre colit de calcul. Les variables
thermodynamiques sont calculées en fonction de la température du mélange gazeux. Les

: . . R
équations d'Euler sont complétées par la loi des gaz parfaits P = pﬁT et par le modele de

combustion CREBCOM afin de fermer le systéme d'équations. En présence de la réaction de
combustion et dans le référentiel des variables de TONUS, la loi est exprimée :

R R
P=pT|(1-&) D Yi—— |+§ D Y r— Eq. 21

i M 7 M
ou P est la pression (Pa), T la température (K), M la masse molaire (kg/mol).

Il convient également d’ajouter 1’énergie interne :

T

e= j (1-€) D Y;:Cy () |+& DY (Cy (@) | da Eq. 22
0 i J

ou C,; est la capacité calorifique de I’espece j, a volume constant.

La résolution des équations relatives a la mécanique des fluides est effectuée en
volume fini selon un algorithme explicite.

1.2 Modeéle de combustion : CREBCOM

Le modele de combustion CREBCOM est développé par I’'Institut Kurchatov [34]
pour la simulation des déflagrations lentes et rapides dues a la combustion de I’hydrogene. Le
modele CREBCOM s’appuie sur une approche type "lagrangienne" qui permet de suivre le
front de la flamme et de traiter la combustion uniquement au voisinage de ce front.
L’expression du taux de réaction chimique (ou de la vitesse de combustion) a I’intérieur de la
zone réactionnelle est évaluée a 1’aide de la vitesse visible de la flamme. Cette vitesse est
donnée par des corrélations issues des mesures expérimentales.

L'approche de CREBCOM est de type "propagation d'un incendie". La transmission de
la combustion d'une maille a une autre est fonction de :

e ]'¢tat d'avancement de la combustion (et des valeurs initiale et finale associées),
e le seuil d'inflammation ¢,
e la vitesse numérique de combustion K.

104



1.3 Etat d'avancement de la combustion

L'état d'avancement de la combustion est défini par la variable :

Y, =Y, .
E= A, TH Eq. 23
YHz,f _YHZ,i

Y, est la fraction massique d’hydrogene et les indices i et f se réferent aux états

initial et final. £ est sans dimension, compris entre 0 (gaz réactifs) et 1 (gaz entiérement
brales). La valeur de ¥, (et donc celle de &) dans chaque maille est modifice lors de la boucle

de calcul en fonction de la vitesse de combustion, du pas de temps physique et de la
mécanique des fluides. Afin de tenir compte du rendement de la réaction, il est possible
d’arréter la combustion une fois la valeur de &max atteinte.

1.4 Seuil d'inflammation ¢

Dans le modele CREBCOM, la propagation du front de flamme repose sur un critére
« géométrique » qui conditionne le choix des mailles susceptibles de s’enflammer. Les codes
type "propagation d'incendie" utilisent un seuil d’inflammation. Celui-ci appelé parameétre
¢ dans TONUS.

Lors de la procédure de calcul, un test détermine si la combustion a lieu dans chaque
maille. Pour cela la valeur de € est comparée avec la valeur du taux d’avancement de la
cellule et des cellules voisines selon la relation :

2 2 2 2 2 2 2 2
& < §l+l,m,n + fl—l,m,n + §l,m+l,n + él,m—l,n + §l,m,n+l + §l,m,n—l - 3§l,m,n Eq 24

Ce critere contrdle indirectement 1’épaisseur de la flamme en utilisant un parametre
qui représente la quantité imbrilée de combustible. € étant sans dimension, il ne correspond
pas directement a une énergie ou température d’activation. Dans le cas d'une propagation
monodimensionnelle, il est possible de fixer le seuil d'avancement nécessaire a l'allumage de
la maille suivante et donc indirectement une température d'activation. Toutefois l'utilisation de
maillages 2D ou 3D implique un début de combustion avec plusieurs températures seuil selon
que la cellule est en contact avec une ou plusieurs cellules en cours de combustion.

1.5 Taux numérique de combustion K,

Le taux numérique de combustion K, détermine la modification du taux
d’avancement pendant un pas de temps donné :

K
(ﬁj = g = —2 (critére combustion) Eq. 25
dt crebcom DM

Le critére de combustion étant égal a 1 si la combustion est permise par le test sur ¢, et
0 dans le cas contraire. DM est la dimension caractéristique de la maille considérée.

L'utilisation d'une combustion selon une cinétique d'ordre zéro implique la prise en
compte des phénomenes physiques dans la valeur de Ky. Le taux numérique de combustion
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doit notamment é&tre adapté aux conditions chimiques (concentrations locales avant
combustion), physiques (température, pression initiales, champ de vitesse).

Diverses corrélations ont été établies pour l'estimation du taux numérique de
combustion lors d'une propagation turbulente. Celles-ci sont présentées dans 1'introduction des
calculs sur le modele d'ENACCEF, au paragraphe 3.2.

Dans une seconde version d¢ CREBCOM, I’Institut Kurchatov a proposé un couplage
avec le champ de vitesse en fonction du rotationnel de vitesse dans les gaz frais. La fonction
tiendrait compte a la fois de la capacité de la turbulence a accélérer mais aussi a ralentir la
propagation de la flamme. En effet, une turbulence modérée augmente par plissement la
surface du front de flamme et par conséquence sa vitesse de propagation. Mais de fortes
intensités de turbulence induisent des extinctions locales via une dispersion énergétique trop
rapide (dilution thermique), ce qui ralentit fortement le taux de combustion global et donc la
vitesse de propagation. Le maximum de cette fonction de couplage dépendrait également de la
vitesse fondamentale de combustion et donc de la composition et de la pression et de la
température initiales.

14
13
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L T~
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i

o = N W & OO N O ©
L I 1

2000 4000 6000

o 4

rot(u), s
Figure 73 : Exemple d'une fonction de couplage entre la vitesse numérique de combustion et la
turbulence représentée par le rotationnel de la vitesse des gaz frais : Ky = f (rot (u)) * Koaminaire

1.6 Isotropie de maillage

Les maillages utilisés pendant cette thése sont tous en trois dimensions a partir
d’¢éléments cubiques. Il est en effet nécessaire de respecter 1’isotropie du maillage de maniére
a conserver la forme de la flamme.

Le mode¢le de propagation de flamme CREBCOM ne tient pas compte des surfaces de
contact entre ¢léments, ni du volume de chaque maille. La définition de Ko (¢ = K,/ DM ) et

le modgele trés simple de transmission de la flamme sont en effet indépendants de la géométrie
du maillage et donc des volumes et des surfaces de contact. La combustion ne peut pas par
conséquent étre traitée comme un flux mais reste adaptée a un maillage isotrope.

Un maillage non strictement homogéne peut par conséquent accélérer la combustion
dans une direction déterminée, en jouant sur deux parametres :
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e le volume des ¢léments, qui a un role sur le taux de combustion global. La mécanique
des fluides se trouvera alors modifiée avec des conséquences sur I’effet piston.
L’interaction entre la flamme et la structure ne sera alors plus fidele aux attentes.

e [L’étirement préférentiel du maillage selon une direction (par exemple en utilisant des
parallélépipedes non cubiques), qui va accélérer fortement la flamme dans la direction
de plus grande dimension plutdt que dans les autres directions, proportionnellement
aux distances impliquées.

2 Modélisation de la Bombe Sphérique - Comparaison
expérience/calcul.

Les corrélations utilisées dans le modele CREBCOM pour évaluer le parameétre Ko
sont valides uniquement pour les cas de flammes turbulentes. Dans le présent paragraphe, on
propose une extension de 1’évaluation de Ky pour les flammes laminaires sur la base des
essais réalisés en bombe sphérique.

2.1 Maillage, suivi de la position de flamme

La bombe sphérique est modélisée avec le code TONUS par un cube englobant la
sphére de 1'enceinte expérimentale. Le maillage est a symétrie centrale, ce qui implique un
découpage impair des cotés. Tout comme dans 1’étude expérimentale, 1’enregistrement porte
uniquement sur les premiers instants de la propagation. Celle-ci peut alors étre estimée
sphérique et indépendante de la montée en pression.

La sphéricité a été vérifiée sur l'enregistrement de coupe du champ d'avancement de
réaction : I’influence des parois est bien éliminée par la distance vis-a-vis de celle-ci et la
faible vitesse de combustion comparativement a la vitesse du son dans les gaz frais. La
pression a une influence mineure sur la plage de mesure retenue : un enregistrement de la
position de flamme sur 70 % du c6té du cube induit une surpression inférieure a 10 % de la
pression de combustion adiabatique isochore obtenue en fin de combustion (Figure 74).
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Position et Pression en fonction du Temps
Propagation laminaire sphérique,
sur 70 % du coté du cube (0,2 m, 21 éléments)
Pression fin de combustion bombe = 530 kPa
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Figure 74 : Modélisation TONUS bombe sphérique - Evolution de la position du front de flamme
et de la pression dans l'enceinte au cours du temps, pendant les premiers instants de

propagation.

L’allumage (méthode exposée en 2.2) est initié¢ au centre de la bombe et le suivi de la
position est effectué sur une demi-droite partant du centre, via un traceur basé sur la valeur du
taux d’avancement de la combustion. L'épaisseur de flamme est ici d'environ 3 mailles. A
chaque pas de calcul, la position de la flamme est estimée égale au centre de la maille
présentant le taux d’avancement le plus proche de & = 0,5 (mi-réaction). La méthode
numérique retenue est la détection du maximum du champ défini par [§(1-§)] : les valeurs
sont égales a 0 dans les gaz frais et bralés, et a 0,25 a mi-réaction (Figure 75).
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Figure 75 : Estimation du front de flamme basé sur §

Cette valeur de taux d'avancement n'est en pratique pas parfaitement atteinte a cause
du découpage temporel. Toutefois, lors des calculs, nous avons pu vérifier la stabilité de la
valeur de & déclenchant un changement de la position de la flamme, ce qui limite les
fluctuations d'origine numérique.

D'autre part les premiers instants de propagation induisent une phase transitoire : la
flamme est initialement concentrée dans une seule maille et n'a pas encore atteint 1’épaisseur
(environ 3 mailles) qu'elle aura en régime permanent. La courbe (Figure 74) rapportant la
position du front de flamme en fonction du temps présente en effet un écart sur le premier
point. Une étude de sensibilité a confirmé le choix d'une valeur de détection de position de
flamme proche de ¢ afin de minimiser la phase transitoire. Ceci permet d'obtenir plus de
points significatifs.

Les équations d'Euler s’adaptent bien a la modélisation des écoulements dont le
nombre de Mach est élevé, comme c’est le cas pour les déflagrations rapides et les
détonations. En revanche, le traitement des déflagrations lentes, caractérisées par de faibles
nombres de Mach, pose des problémes de stabilité aux schémas numériques classiquement
utilisés pour résoudre les équations d’Euler. Aussi afin de préserver des temps de calcul
acceptables, le maillage utilisé inclut moins d'é¢léments que pour modéliser des flammes
rapides comme dans ENACCEF. Des optimisations mineures ont été nécessaires sur la
version existante du code afin de permettre les calculs pour des vitesses de propagation de
I’ordre de celles des flammes laminaires pauvres en hydrogéne dans 1’air. Le mode
d’allumage a notamment été revu afin de permettre une propagation de la flamme.

2.2 Modification du mode d‘allumage

La méthode utilisée avant ces travaux au sein de TONUS est utilisée par la plupart des
codes : pendant une phase préliminaire de calcul, la combustion (isochore adiabatique) est
forcée dans une zone isolée du reste du maillage puis le calcul de propagation de flamme dans
l'enceinte est effectué a partir de cette simili étincelle.

La zone d’allumage se doit d’étre la plus ponctuelle possible et par conséquent
souvent réduite a une seule maille. Le suivi des traceurs de température et de pression autour
du point d’allumage montre que dans le cas d'un allumage classique de ce type on observe,
pendant les premiers instants de propagation, une expansion rapide suivie d'une dépression.
Cela est di au fait que la création de I'étincelle implique un systéme isolé du reste de
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l'enceinte : la pression dans la zone d'allumage est ainsi égale a la pression de combustion
adiabatique a volume constant (Paicc : adiabatic isochore combustion pressure). Lors de
I'enchainement sur la phase de propagation, il y a alors création d'une onde de pression
(Figure 76). Ceci refroidit les mailles adjacentes a la maille d'allumage, éteignant la flamme.
Dans le cas de flamme rapide, la combustion prend suffisamment vite le relais pour éviter
I’extinction.

L'une des corrections possible consiste a mettre la zone d'allumage en dépression
avant de forcer la combustion, de facon a obtenir au début du calcul de la propagation une
pression homogene dans 'enceinte. Ceci a pu étre tenté avec succes lors de la simulation de la
bombe sphérique. La surpression que l'on constate dans les cellules adjacentes a la cellule
d'allumage est cette fois due au démarrage de la combustion (Figure 77). En effet, si 1'on
surévalue la correction de pression initiale (de manieére a créer une dépression lors de la
propagation), nous observons quand méme des augmentations de pression mais dont
I'amplitude est nettement plus faible et le maximum décalé temporellement (Figure 78). Il ne
peut alors s'agir que de la propagation de la combustion dans I'espace maillé.
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Figure 78 : Modélisation TONUS bombe
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Il est a noter que, si le solveur est congu pour résoudre des propagations de flamme
rapides et des détonations, il reste toutefois stable pour la résolution de systémes pour lesquels

il n'a pas été¢ congu initialement (déflagrations laminaire et lente). Ainsi, les suivis de la
pression en divers points du rayon de I'enceinte, sur la totalité¢ de la combustion au sein de la
bombe, montre une superposition des courbes (Figure 79). Il y a donc une excellente

homogénéité dans l'espace a chaque instant. Ceci est en accord avec le fait que la vitesse de
flamme est largement en dessous de la vitesse du son dans les gaz frais.
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Figure 79 : Modélisation TONUS bombe sphérique - Capteurs de pression, homogénéité spatiale
pendant toute la simulation

2.3 Deétermination de la vitesse numérique de combustion

Le modele CREBCOM est bati de fagon a reproduire assez simplement la vitesse de
propagation d’un front de flamme. En effet, dans le cas d’un maillage infiniment fin,
I’épaisseur de flamme est du méme ordre de grandeur que celui estimé expérimentalement.
Cela permet de retrouver la relation :

Ve =08, Eq. 26

Supposons le cas d’un front de flamme parfaitement plan se déplacant des gaz briilés
vers les gaz frais. Dans le repere li¢ a la flamme, 1’évolution de la fraction volumique
d’hydrogene y,, au cours du temps, apres 'instant d’allumage t, est donnée par :

Au,
T =1-q.(t-t,) Eq. 27

A H

g ¢étant le taux de réaction chimique du mélange combustible dans ses conditions
initiales (cf 1.31.5).

La transmission a la maille voisine se fait d’aprés le critére € (et pour une géométrie

1D comme définie auparavant) lorsque le rapport ZOHZ devient inférieur ou égal a (1 - €). Si
X H,
le maillage est infiniment fin, 1’allumage se produit lorsque 1'égalité suivante est modifiée :
l-e=1-q.(t—t)) Eq. 28
soit
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o=t + 2 Eq. 29

x+Ax

q
: ol s Ax q
La vitesse fondamentale est égale a: §, = PR = .Ax Eq. 30
x+Ax  Yx 2
K
Or =2 Eq. 31
1= q
. . KO
ce qui amene S, =— Eq. 32
g

En pratique le maillage n'est pas infiniment fin et nous observons un écart. Les auteurs
du modéle CREBCOM ont proposé une correction qui consiste a multiplier par une constante
I’épaisseur de flamme.

L’épaisseur de flamme est un paramétre présentant déja une forte déviation
code/expérience. De plus, il a une influence directe sur le taux global de combustion et par
conséquent sur les vitesses spatiales via ’effet piston. Il n’y a plus alors égalité entre V. et

0.5, . Augmenter artificiellement encore sa valeur peut conduire a des simulations en

désaccord avec l'expérience. Une alternative est de modifier le taux numérique de combustion
Ky en le multipliant par une constante corrective.

Cette constante est alors fonction de la finesse de maillage. En théorie elle permet des
calculs sur une autre géométrie, a condition de conserver la finesse de maillage et le méme
mélange combustible. Toutefois cette constante corrective dépend également de la valeur du
coefficient d’expansion thermique, qui varie avec les conditions initiales, notamment celles de
composition. Aussi, lors de notre simulation de la bombe sphérique, la nécessité de corriger
avec une corrélation plus compléte fut mise en évidence.

La méthode adoptée fut la suivante :
e réalisation d’une étude de sensibilité par dichotomie (rapprochements successifs) pour
certaines expériences correspondant a des xp; mentionnés en gras dans le Tableau 13.

Etude Expérimentale Etude Numérique
Xm | Vs (m.s'l) Phi Sgr-llsacll)- I Kq (m.s'l) N° série Calcul Vs f(‘léﬁlsl_llﬁ;alre
0,10 | 0,4664 |0,265| 0,094 0,197 57 0,477
0,12 | 1,0588 (0,325 0,209 0,4421 58 1,071
0,14 | 1,8406 (0,388 0,341 0,7433 58 1,886
0,16 | 2,8508 (0,454 0,491 1,094 46 2,837
0,18 | 4,1113 |0,523| 0,663 1,5436 45 4,094
0,20 | 53173 |0,595| 0,857 1,9604 47 5,328
0,22 [ 6,9580 0,672 1,078 2,4921 58 6,928
0,24 [ 8,7500 0,752 1,329 3,0653 58 8,693
0,25 | 9,6870 (0,791 1,456 3,3876 48 9,677

Tableau 13 : Valeurs de K, reproduisant les profils de vitesse en bombe sphérique, valeurs
obtenues par dichotomie (en gras) et vérification d’une corrélation issue de cette étude.
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Les valeurs de K, ainsi déterminées permettent de reproduire fidélement les vitesses
spatiales expérimentales en bombe sphérique. Ces valeurs obtenues par dichotomie sont
mentionnées en gras dans le Tableau 13.

e détermination d’une corrélation pour le domaine xy; étudié, cette derniére donnant Ky
en fonction de la richesse :

K, =3,5064.0° +2,3774.® - 0,6906 Eq. 33

e Pour la corrélation ainsi établie, réalisation de calculs en aveugle. Ces points de
validation sont reportés en rouge dans la Figure 80 et dans le Tableau 13 (caractéres
non gras et rouges).

Détermination de K, en fonction de la richesse,
comparaison avec la valeur théorique
100 kPa, 298 K, 0,2 m de coté de cube, 23 éléments/coté
+ K, dichotomie
[e3 K, donné par la corrélation
4 — Corrélation polynomiale sur les — 4
K, obtenus par dichotomie
i op K, théorique |
0
g/ 3 — — 3
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£ R? = 0,9998 . E
"6 ~
< ()
S 3
'S 2 — — 2 g
8 2
S — = -~
c o
[0} X
)
o 1 — 1
o
X & A
| T L
op—
e T
0 o | | 0
0.2 0.4 0.6 0.8
Richesse

Figure 80 : Modélisation TONUS bombe sphérique — Corrélation entre les K, obtenus par
dichotomie et la richesse.

Les valeurs de vitesses spatiales obtenues pour ce maillage de la bombe sphérique sont

en trés bonne adéquation avec les valeurs expérimentales obtenues par la corrélation, comme
le montre la Figure 81.
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Figure 81 : Modélisation TONUS bombe sphérique — Vitesse spatiale en fonction de la richesse,
validation code/expérience de la corrélation établie en 2.3 p. 112.

2.4 Conclusion de la simulation de la Bombe Sphérique

A l'aide de la corrélation expérimentale établie en 2.3, il est possible de déterminer une
valeur de Ky pour les flammes laminaires dans les conditions suivantes :
e fraction molaire d’hydrogéne comprise entre 0,1 et 0,25 ,
e pression de 100 kPa,
e température de 293 K,
e maillage comprenant 9 261 ¢léments.

L’extension de la corrélation a d’autres maillages est possible. Cette corrélation serait
a réévaluer pour des locaux plus volumineux (cas d’installations nucléaires). Une étude
complémentaire de sensibilité¢ faisant varier la taille et le nombre des mailles serait alors
nécessaire.

La simulation TONUS des propagations de flammes laminaires est similaire a celle
des propagations accélérées car il n'existe pas d'étude expérimentale reliant la vitesse de
combustion turbulente aux parametres de turbulence.

3 Modélisation ENACCEF (Tube vertical) - Comparaison
expérience/code.

Le but de ces simulations TONUS sur l'installation ENACCEF est de comparer et
améliorer 1'adéquation entre calculs et expérience pour des propagations accélérées. Pour cela
l'influence du taux de blocage des obstacles, de la présence de pertes thermiques ou encore de
la finesse du maillage ont été abordés.
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3.1 Maillage

Le maillage de I’enceinte ENACCEF est ¢élaboré a partir d’éléments cubiques et de
manicre a respecter parfaitement la symétrie autour de 1’axe vertical. Certains détails comme
les volumes morts derricre les hublots de visualisation ne sont pas pris en compte. En effet, ils
représentent des volumes faibles, et surtout cela compliquerait notablement la modularité du
maillage. Ce dernier est établi de maniére a permettre un changement aisé de paramétres
géométriques (nombre et taux de blocage des obstacles, finesse du maillage) qui sont
uniquement nécessaires a la génération du maillage.

L’installation est pour cela découpée en zones, jointes ensuite de maniere a former une
seule structure :

e Allumage,
Fond de tube,
Accélération par obstacles,
Tube lisse,
Dome.

Tout comme pour la bombe sphérique, un systeme de traceur est mis en place et
permet d’enregistrer les valeurs des différents champs sur I’axe vertical de I’installation. La
détection de la position du front de flamme se fait toujours a mi-réaction (§ = 0,5). La taille de
maille la plus fine permettant une mod¢lisation compléte sur la station de calcul fournie par
I'IRSN est de 0,0185 m.

Dans certaines simulations, cette limite a pu étre dépassée a 1’aide d'un maillage plus
grossier dans le dome, mais dans ce cas, en raison de ce maillage anisotrope, le profil de
vitesse de la flamme dans le dome devient inexploitable. Et seule I'évolution de la vitesse dans
le tube est alors a prendre en considération.

Si 'on conserve les données géométriques exactes, la discrétisation de 1'espace induit
une variation du taux de blocage entre I'expérience et la simulation. De ce fait, au sein du
modele, la valeur du rayon interne des anneaux est déterminée par dichotomie afin que le taux
de blocage soit le plus proche possible de la valeur expérimentale. Les valeurs du rayon
interne sont rapportées dans le Tableau 14.

Dimension des Taux de blocage Rayon interne Taux de blocage
mailles, DM (m) Expérimental obstacles (m) numérique
0.02 0,63 0,0548 0,649
0,40 0,059 0,432
0,63 0,0548 0,649
0,0185 . . :
’ 0,40 0,0508 0,432
0.01 0,63 0,048 0,637
0,40 0,058 0,433

Tableau 14 : Grille de paramétres de maillage lors des études de finesse de maillage et taux de
blocage.

Le maillage étant formé, la séquence d'allumage / propagation est identique a celle de
la bombe sphérique et a donc bénéfici¢ des améliorations mises en place pour I'¢tude des
flammes laminaires. La valeur de ¢ est maintenue a 0,495 comme dans la modélisation de la
bombe sphérique.
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3.2 Estimation de la turbulence et simulation de propagation
Dans le cas de la propagation turbulente de flammes, le paramétre K, peut étre estimé
via des corrélations expérimentales sur St (Efimenko et Dorofeev, 2001 [47]). Une analyse du

modele pour une géométrie limitée a une dimension donne la corrélation :

o*+1:&0'+1S

K =S Eq. 34

0 T, S, 4 L q
avece .

S A%

=T = O,S(G - 1{—) Le™" forte turbulence % > 500

S, 5

Eq. 35

S, (L .

ZT = 0,0008(c —1)| = aible  turbulence L/. < 500

; ( )[5) y L/

L est ici I'échelle intégrale de turbulence, ¢ le taux d'expansion thermique et &
'épaisseur de flamme laminaire. L peut étre estimée via la corrélation établie par Kuznetsov
et coll. en 1999 [108] :

L=r max(00 ; 05(-1-5r)) Eq. 36

ou L. est la taille caractéristique du compartiment situé¢ derriere 1'obstacle et Br le taux
de blocage de l'obstacle.

En utilisant les données suivantes (Lamoureux et collaborateurs 2004), pour un
mélange de 13% H; dans 1'air :

Le =0,59 : 0=34810" m : o=421
Br=0,63 : L =5m : S, =0,258m/s

En premicere approche, Ky a ainsi une valeur de 10,6 m/s. Par conséquent, trois valeurs
(8 ;10 ; 12,6 m/s) de K, sont retenues. Les profils de vitesse sont rapportés dans la Figure 82.
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Influence de la valeur de K, sur

le profil de vitesse
13 % H, + 87 % air- 100 kPa - 9 anneaux
modélisation : BR = 0,65 ¢ = 0,495

- | —A—— Expérience, BR=0,63
Koturbulent = 08 (m/s)
Koturbulent = 10 (m/s)
Koturbulent = 12,6 ("}/S)
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Figure 82 : Modélisation TONUS d’ENACCEF - Vitesse spatiale en fonction de la position,
influence de la valeur de Ky, comparaison du code et de I’expérience.

o
-

Le suivi fin de la position de flamme lors de la modélisation apporte de nombreux
renseignements. La phase d'accélération dans le tube associe trois effets de la structure de
confinement sur le front de flamme :

e Influence des obstacles sur la propagation de la flamme : les restrictions de section
produisent des jets de flamme par amplification de I'écoulement provoqué par l'effet
piston. Ceci induit un comportement pulsé dans la zone des obstacles.

e Augmentation importante de la surface de la flamme par I’effet des jets. D’ou une
augmentation du taux global de réaction. Ceci est illustré par la séquence de figures du
Tableau 15 qui expose des coupes du champ de température au cours du temps.

e (réation de poches de combustible dans les zones mortes derriére les obstacles, en
dessous de la position du front de flamme (détecté sur 1'axe vertical).

La courbe expérimentale se démarque toutefois des calculs car ces derniers voient la
vitesse de combustion imposée constante pendant tout l'historique de la propagation de la
flamme et ajustée sur la phase d'accélération. En effet on constate :

e Fond de tube : un écart est présent lors de la phase initiale ou expérimentalement la
flamme est laminaire alors que la vitesse numérique utilisée correspond a une
propagation turbulente.

e Accélération par obstacles : la valeur de K prévue par les corrélations pour modéliser
la propagation dans la zone d'obstacles, donne de bons résultats de vitesse maximale
de flamme dans cette partie du tube.

e Tube lisse : la sortie de la zone obstruée conduit expérimentalement a une décélération
de la flamme par diminution de la turbulence. Cette décé€lération n'est pas reproduite
par les courbes de simulations en raison notamment de l'absence de modecle de
turbulence.
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e DoOme : La transition entre le tube d'accélération et le ddme montre qu’il y a une ré-
accélération, que ce soit lors des calculs ou lors des I’expérience, avec toutefois une
hauteur et un position du pic de vitesse tres différentes, tout au moins au début du
dome. Ceci peut s’expliquer par I’historique de la propagation de la flamme. La
séquence d'images (Tableau 15) montre la complexité de la transition tube/dome.

SCAL SCAL SCAL SCAL SCAL SCAL SCAL

> 2.98E+02 > 2.98E+0 > 2.98E+02 » 2.98E+D2 » 2.98E+0 > 2.9BE+D > 2.98E+0
1.51E+02 < 1.48E+0 < 1.51E+03 < 1.52E+03 < 1.55B+D0 < 1.66E+0 < 1.66E+0
3.07E+05 3.07E+0 3.08E+02 3.0BE+DZ 3.0BEsD 3.09E+0 3.09E+0
3.64E+03 3.63E+0 3.65E+03 3.65E+02 3.6TEsD 3.72E+0 3, 72E40
4.21E+03 4.18E+00 4228402 4.22E402 4. 26Ee 0 4.36E+0 4. 36E40
4.TTE+D: 4. T4E+D 4.79E+0: 4.79E+03 4,858 5.00E+0 5. 00E+0
5.34E+02 5.30E+0 5.36E+02 5.37E+02 5. 43EsDr 5.63E+0 5.6IE+D
5.91E+03 5.85E+0 5.93E40: 5.94E403 €.02E+0 6.27E+0 6.27E40
5.47E+0: 6.41E+0 | 6.50E+0: N 6.51E+03 | 6.61200 | 6.91E+0 § 6.91E40
7.04E+0: | 6.97E+0 | 7.07TE+02 7.09E+03 | 7.20E+0 7.54E40 7. 54E40
7.61E+0: 7.52E+0 | 7.64E+02 7.66E+0Z | 7.798+0 8.18E+0 B.18E40
8.17E403 EB.DEE+D B.21E+03 B.23E+0Z N 8.38E400 §.81E40 i 8.81840
B.T4E+D3 B.BIE+0 B.78E02 B.H1E+0Z .97E+0 9.45E+0 9. 45E+0
5.31E+05 $.19E+0 5.358+02 9.3BE+02 B 5.56E+00 B 1.01E40 8 1.01E+0
9.BTE+05 9. 15E+01 9.92E403 9.95E+02 | 1.01250 1.07E+0 | 1.07E+0
1.04E+03 1.038+0 1.05E+07 | 1.05E+03 | 1.07800 1.14E+0 2 1.14E+0
1.10E+02 1.09E+0 1.11E+03 ' 1.11E+03 | L.13E+D 1.20E+0 1.20E40
1.16E+02 1.14E+0 1.168+03 1.17E+03 1.19E+0 1.26E+00 1.26E+0
1.21E401 | 1.20E+0 1.228+03 1.22E+03 | 1.258:0 1.33E+0 1.338+0
N 1.278402 1.25E+0 B 1.28me03 1.2BE+0Z 1.31E+0 B 1.29E+0 1. 39E+0
1.33E+03 1.31E+0 1.33B+03 1.34E+02 1.37E+00 1.45E+0 1, 45E+0
1.38E+0% 1.36E+0 1.39E+03 1.40E+03 1.43E+0 1.52E+0 1.52E+0
1.44E+03 1.42E+0 1.45E+03 1.45E403 1.45E+0 1.58E+0 1.58E+0
1.50E+02 1.48E+D 1.50E+02 1.51E+03 1.54EeD 1.65E+0 1. G5E+0
t=1,89m t=4,27m t=6,65m t=9,02 ms t=12,16ms t=13,23ms

t=10,96 m

SCAL SCAL SCAL SCAL SCAL i SCAL

SCAL

SCAL

> 2.98E+02 > 2.BEE+D > 3.13E402 > 3.36E402 > 3.63E40 92E+0 > 4.158+0 > 4.41E40
< 1.76E+03 < 1.658+0 < 1.59E+03 < 1.55E+0% < 1.58E+0 LBEE+D < 1.B2E+0 < 1.79E+0
3.09E+02 2.97E+0 3.23E+02 3.45E+02 3.73E+D L0ZE+D 4.26E+0 4.51E+0
3.7BE+02 3.61E+0 3.83E+02 4.02E+02 4.30E+0 LBZE+D 4.92E+D 5.15E+0
4.47E402 4.25E+01 4.43E402 4.99E402 4.86E+D L2IE+0 5.58E+0 5.78E+0
5.158+02 4.89E+0 5.03E+02 = | s.17Ee0z = N s.43me0 LBIE+D 6.24E+D 6.42E+40
5.84E+03 5.53E+0 5.63E4+02 5. 74E+02 6.00E+D L43E+0 6.90E+0 7.05E+0
6.52E+03 6.17E+0 6.23E+02 6.31E+02 6.57E+0 L04E+D T.56E+D 7.68E+0
7.21E+02 | 6.81E+0 6.83E402 | 6.8BE0Z E | 7.14E+D0 LB4E+D § B.22E+00 § &.32E40
7,B9E+0F T.45E+0 T.44E+02 T.45E+03 7.7T1E+D -24E40 B.BEE+D B.95E+0
B.58E+02 | 8.108+0 | B.04E402 8.02E403 8.28E+0 LBSE+D 3.54E+0 | 9.53E+0
9.268+05 4 B.T4E+D | B.64E+D2 B.59E+03 8.85E40 LASESD 1.02E+0 1.02E+0
9.95E+0F i 5.38E+0 I 9. 24E+02 9.17E+03 9.42E+0 LD1E+D 1.09E+D 1.09E40
1,086 > fiz | 1.00E+0 R 9.84B+02 9.74E+02 9.98E+D J07E+D 1.15B+D 1.15E+0
| 1.1 1.07E+0 1.04E+03 1.03E+03 | 1.06E+D L13E+0 1.22E40 1.21E+0
1. o 1.13E+0 o 1.10E+03 o 1.09E+02 1.11E40 L19E+0 1.28E40 1.28E40
1. 1.15E+0 1.16E+03 1.15E+02 1.17E+D - 25E+0 1.35E+0 1. 34e+0
1. 1.26E+0 1.22E403 1.20E+03 1.23E40 LBLE+D 1.42E40 1.40E+0
1. 1.328+0 1.28E+02 1.26E+0% 1.28E40 LHTESD 1.48E+0 1.47E+0
1. 1.39E+0 1.34E+02 1.328+0% i 1.34E40 LA3E+D 1.558+0 8 1.53E40
1,2 1.45840 1.40E+03 1.3TE+03 1,40840 LA9E+D 1.61E+D) ; 1.59E+0
1. 1.51E40 1.46E+03 1.43E403 1.458+0 .55E+0 1.68E4D m 1.66E+0
1.68E+03 1.58E40 1.52E+03 1.49E+03 1.51E+0 LB1E+0 1.75E4D ,ﬁ 1.72E40
TSE+03 1.64E+0 1.58E+03 .S5E+0Z 1.57E+0 GTE+0 1.B1E+0 1. 78R40

t=1534ms t=1635ms t=17,62ms t=1891ms t=2011ms t=2132ms t=2265ms t=24,01ms

Tableau 15 : Iso-contours de profils longitudinaux de température pendant la propagation.
Mélange combustible de 13 % d'hydrogéne dans I'air. Température et pression initiales égales a
298 K et 100 kPa respectivement.

En effet, si I'on compare de maniere équivalente I'expérience avec le code de calcul
(Figure 83), nous obtenons une série de courbes qui semble renforcer I'hypothése d'un effet de
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I'historique sur le pic de vitesse : ce dernier est alors modifi¢ a la fois en amplitude et en
position.

Influence de la valeur de K, sur le profil de vitesse
13 % H, + 87 % air- 100 kPa - 9 anneaux
modeélisation : BR = 0,65 ¢ = 0,495

800 — | —A— Expérience, BR = 0,63

—&— Kowmwuen = 12,6 (M/s)

1| —=— Kownuen = 10 (m/s)

—t KOturbulent =8 (m/S)

o)

o

S
I

400 —

Vitesse instantanée (m/s)

200 —

C 2/ tube d'accélération | doéme

I ' I ' I ' I ' I
0 1 2 3 4 5
Position / point d'inflammation (m)

Figure 83 : Modélisation TONUS d’ENACCEF - Vitesse spatiale en fonction de la position,
influence de la valeur de K,, comparaison point a point du code et de I’expérience.

Cet historique explique I’interaction (accélération ou ralentissement) de la flamme
avec I’écoulement et les éventuelles ondes sonores se propageant dans I’enceinte. Il est
dépendant entre autres :

e du taux de blocage dans la zone obstruée,
e des pertes thermiques,
e de la finesse de maillage au sein du code.

Ces paramétres sont étudiés ci-apres.

3.3 Influence du taux de blocage : 0,65, 0,43 et 0

Dans la zone obstruée, 1'accélération de la flamme est en adéquation avec le taux de
blocage des obstacles (Figure 84).

Pour la propagation en tube lisse, 'utilisation d'une valeur de K, pour reproduire un
régime accéléré n'est pas adaptée comme le montrent les courbes a taux de blocage nul
(BR =0,00). Ceci montre que 1'ajout d'un couplage de Ky avec la turbulence permettra de
mieux décrire les changements de géométrie.
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L'é¢tude de l'influence du taux de blocage confirme bien le fait que I'historique de la
propagation de la flamme joue un réle dans la singularit¢ observée numériquement en
débouché du tube.

1200
Influence du taux de blocage (BR)
13 % Hp + 87 % air, 100 kPa - 9 anneaux
4| modélisation : e = 0,495 ; K, = 10 m/s
— modélisation, BR = 0,00 (tube lisse)
£ modélisation, BR = 0,43
£ 800 —| | —— modsiisation, BR = 0,65
O} = = ©=- expérimental, BR = 0,00 (tube lisse)
o - - o—- - expérimental, BR = 0,40
..g - = ©-= - expérimental, BR = 0,63
S -
et
D)
£
()
) —
@ 400
(0]}
=
>
0 |

( tube d'accélération )

Position / point d'inﬂammatifn (m)

déme >

Figure 84 : Modélisation TONUS d’ENACCEF - Vitesse spatiale en fonction de la position,
influence du taux de blocage.

3.4 Influences des pertes thermiques

Il est nécessaire de prendre en compte les pertes thermiques au sein des gaz chauds. En
effet, dans le cas de tube lisse avec des vitesses de propagation assez faibles, les pertes
thermiques sont responsables de refroidissement et de contre-effet piston. Ceci est
particulierement connu sous le nom d’effet tulipe : une ré-aspiration au bout d’un certain
temps donne des vitesses négatives ou nulles. Le front de flamme forme alors temporairement
une parabole inverse de celui d’une flamme en propagation normale.

Tenir compte a la fois du refroidissement aux parois et de la combustion est possible
au sein de TONUS mais augmenterait beaucoup les temps de calculs. On peut alors, comme
décrit dans la section sur la mécanique des fluides, employer la méthode de puits énergétique.
Elle ne représente pas physiquement un transfert aux parois mais plutdét une condensation de
vapeur d'eau dans les gaz brulés. Elle présente I’avantage d'étre peu cotliteuse en temps de
calcul et d'étre utilisable immédiatement.

Dans la version du code TONUS retenue pour cette ¢tude, le modele de puits
thermique est décrit avec les équations de mécanique des fluides. Il consiste a soustraire
artificiellement de 1’énergie au sein de chaque maille en fonction du différentiel de
température avec la température de référence. Un coefficient H (J.s'.m~ K™) régle la vitesse
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de cette perte d’énergie (qui va directement affecter la température et la pression). La
température de référence peut étre :
e la température initiale si I’on considere les échanges avec la masse de la structure,
e une température spécifique si ’on désire une condensation (et si I’échelle temporelle
du phénomeéne le permet).

Lors des calculs, nous avons testé dans un premier temps une valeur de H (0,05)
supérieure a celle (0,008 W/m’/K) précédemment utilisée par Pailhories dans le cadre des
¢tudes sur le cas HYCOM. En effet, Pailhories mentionnait que, si la valeur utilisée reflétait
bien les transferts post-combustion, elle sous-évaluait fortement les pertes thermiques pendant
la combustion. Pour les propagations de flamme nous intéressant, qui sont des régimes
transitoires, les publications d’études expérimentales se contredisent quant au mode de perte
de chaleur, et surtout quant aux temps et intensités associés a cette perte de chaleur. Il est
alors difficile de partir sur une valeur déterminée comme celle reprise par Pailhories pour ses
calculs.

Comme le montre la Figure 85, I’effet des pertes thermiques est faible pour le premier
coefficient choisi. Toutefois pour le coefficient de 0,2 J.s'.m> K testé dans un second temps,
la courbe est plus proche des résultats expérimentaux, que ce soit au niveau de la phase
d’accélération, lors de la légere décélération en sortie de la zone obstruée, ou encore dans la
zone de transition tube/dome. Ainsi les pertes thermiques ne peuvent représenter a elles seules
la décélération constatée en sortie de la zone obstruée mais y contribuent certainement.

1200 —
Influence des pertes thermiques
obstacles annulaires,
| 13 % Ho + 87 % air, 100 kPa - 9 obstacles
» modélisation : & = 0,495 ; K, = 10 m/s
é H = 0 (sans perte thermique)
o 800+ —— H=005wWmik"
2 H=0,2 W.m3K-
© — = ©- - Expérience
c 4
Ju
)
£
Q
@ 400 —
Q :
ES YAl |
|C yaw tube d'accélération ).
[ ¢
/ Bbstacles ) |
guunnn |
~l” |
0 C)—I T l T T l T I

Position / point d'inflammation (m)
Figure 85 : Modélisation TONUS d’ENACCEF - Vitesse spatiale en fonction de la position,
influence des pertes thermiques (puits énergétique).
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3.5 Influence de la finesse
flamme

Figure 86 modélisation TONUS
d’ENACCEF - Coupe du champ
d'avancement de réaction, zone

d'accélération par obstruction, pour un
maillage trés fin (DM = 0,005 m).

de maillage sur I’accélération de Ia

La taille de la maille a un role important
sur les résultats renvoyés par TONUS car elle
joue directement sur la vitesse spatiale de
combustion. En effet le taux de combustion est
dépendant de Ky et de DM comme exposé ci-
avant

d K
&)t
dt crebcom D M

Eq. 25).

.(critere combustion)

La taille de maille a également une
influence sur l'épaisseur de la flamme. En effet
celle-ci est régie par la valeur de &. La valeur
utilisée ici induit une épaisseur de front de
flamme de 2-3 mailles environ, comme le montre
la Figure 86.

D’autre part, le volume derriére les obstacles est mieux décrit avec un maillage fin, ce
qui a tendance a prolonger I’amplification de 1’effet piston par combustion en dessous du
front de flamme. Ceci contrebalance 1’effet des deux précédents.

Aussi trois séries de calculs sont effectuées avec des mailles de 0,02, 0,0185 et 0,015
m. Les maillages plus fins, comme par exemple 0,005 m montré en Figure 86, ne sont pas
adaptés a la station de calcul mais sont néanmoins possibles avec TONUS. Les maillages plus
grossiers (> 0,02 m) sont peu représentatifs car le crénelage modifie beaucoup trop le choix
du taux de blocage possible et rend les courbes non comparables.
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Influence de la taille de maille (DM)

1200 —| Obstacles annulaires,
13 % Ho + 87 % air, 100 kPa - 9 obstacles
modélisation : ¢ = 0,495 ; K, = 10 m/s

DM = 0,015 (BR = 0,64)

DM = 0,0185 (BR = 0,65)

————— DM =0,02 (BR = 0,65)
800 —| - - ©-- Expérimental, BR = 0,63
Obstacles

(position reelle
dépendante de DM)

400 — * I

vitesse instantanée (m/s)

' l ' l ' l ' l ' I

Position / point d'inflammation (m)
Figure 87 : Modélisation TONUS d’ENACCEF - Vitesse spatiale en fonction de la position,
influence de la taille des mailles.

Lorsque I’on compare les simulations (Figure 87), I’effet global semble étre
légérement en faveur d’un ralentissement de la vitesse spatiale lorsque la finesse de maillage
augmente. L’influence sur I’historique de la propagation est relativement faible avec les
valeurs utilisables ici, et donc les profils sont proches. Théoriquement la simulation se
rapproche de I’idéalité lorsque le maillage devient plus fin. La représentativit¢ d’effets de
turbulence potentiellement ajoutés dans le futur de TONUS dépend également de la finesse du
maillage.

4 Conclusion

Les études de simulation ont porté sur les deux volets suivants :

e propagation de flammes laminaires en bombe sphérique.

Les simulations de la bombe sphérique ont nécessit¢ des améliorations du code. Un
suivi fin de la position de la flamme a été introduit. Une premiére série de calculs a mis en
¢vidence I’effet de la non-idéalité du maillage sur le modele CREBCOM. Ensuite, une étude
par dichotomie a ¢établi les valeurs de vitesse de combustion reproduisant les profils
expérimentaux observes.

Une corrélation a ainsi été obtenue, puis validée pour des mélanges de richesses
différentes.

124



Cette fonction ayant été qualifiée a l'aide d'un maillage spécifique, une étude de
sensibilité faisant varier la taille et le nombre de mailles serait nécessaire pour une application
a des installations nucléaires faisant intervenir des volumes de locaux différents.

e propagation accélérée par interaction avec la géométrie de la structure, dans
P’installation ENACCEEF.

Pour cette étude, la séquence d'allumage/propagation retenue est identique au cas de la
bombe sphérique. Les améliorations du code mises en place pour 1'étude des flammes
laminaires et la simulation en bombe sphérique ont permis de valider les hypothéses de calcul
dans I'enceinte ENACCEEF. Les résultats des calculs ont conduit a I'évaluation de la vitesse de
la flamme selon le mode de combustion et la géométrie de I'enceinte. Les calculs apportant
des renseignements complémentaires aux valeurs ponctuelles déterminées expérimentalement,
il a été ainsi possible de mettre en évidence :

1. l'influence des obstacles sur la propagation de la flamme,
2. l'augmentation importante de la surface de la flamme par les effets de jets,
3. lacréation de poches de combustibles en dessous de la position du front de flamme.

Les valeurs de Ky prévues par les corrélations pour modéliser la propagation dans la
zone d'obstacles donnent de bons résultats de vitesse maximale de flamme. Par contre, la
décélération de la flamme observée expérimentalement en sortie de la zone obstruée est mal
reproduite par les courbes de simulation en raison de l'absence dans le code de modéle de
turbulence. Un couplage avec la turbulence devrait améliorer la comparaison calcul /
expérience.

La transition entre le tube d'accélération et le dome montre qu'il y a une ré-
accélération, que ce soit d'apres les calculs ou lors des expériences, avec toutefois une hauteur
et position du pic différentes. Ce phénomene pourrait s’expliquer par les historiques de
propagation différents. Ceci a induit des études de sensibilité supplémentaires :

e Tout d’abord des calculs portant sur des taux de blocage ont confirmé cette hypothése.

e Ensuite I’ajout de pertes thermiques (puits €énergétique) a permis de reproduire encore
plus fidélement la propagation de la flamme.

¢ Enfin I’influence de la finesse de la maille a confirmé la dépendance des valeurs de €
et de K.

Le mode¢le pourrait maintenant étre encore amélioré de deux fagons, avec I’ajout :

e de pertes thermiques par transfert aux parois (avec combustion),

e d’un couplage avec la turbulence, soit avec I’utilisation de fonctions relatives au
modele K-e récemment implémenté dans CASTEM, soit par une fonction du
rotationnel de vitesse dans les gaz frais. A ce titre il est nécessaire de disposer de
données expérimentales relatives a l'influence de la turbulence sur la vitesse de
propagation de flamme. Cette étude pourrait étre entreprise sur l'installation de la
bombe sphérique modifiée pour l'ajout et la caractérisation d'une turbulence isotrope.
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CONCLUSION

Dans ce mémoire, nous avons présenté les résultats d'un travail consacré a 1'étude
expérimentale et numérique de la propagation de flammes prémélangées turbulentes, dans une
atmosphere humide et pauvre en hydrogene. Elle avait pour objectifs d’établir des criteres
d’accélération de flammes, et d’évaluer plus finement le risque hydrogéne dans les réacteurs
nucléaires a eau pressurisée.

Les travaux expérimentaux ont concerné¢ d’une part la détermination de parametres
fondamentaux caractérisant les flammes laminaires de mélanges a base d’hydrogéne et,
d'autre part, I'étude des accélérations de flamme en présence d'obstacles. Ils ont été¢ complétés
par une ¢tude de simulation numérique portant sur ces deux points.

La premicre phase visait a obtenir des données sur les vitesses normales de
combustion de 1'hydrogene en tenant compte des derniéres avancées récentes de la théorie de
propagation de flammes. Cette étude a été effectuée par la méthode de la bombe sphérique
équipée d'une visualisation par ombroscopie. L'influence de la pression sur les parameétres
fondamentaux de la vitesse de flamme a été étudiée pour des pressions de 100, 200 et 500
kPa, sur toute la gamme d'inflammabilité des mélanges hydrogene-air. Il a pu étre constaté
que la montée en pression rendait les flammes plus instables. Les instabilités thermo-
diffusives ont limité I'é¢tude de la branche pauvre particulierement intéressante pour cette
¢tude. Pour remédier a ces instabilités qui plissaient précocement le front de flamme, une
¢tude complémentaire a été nécessaire. Elle a fait intervenir des mélanges hydrogéne —
oxygene — hélium pour lesquels la flamme est moins perturbée par la compétition des
diffusions thermiques et massiques qu’elle ne I’est avec les mélanges hydrogéne-air.
L'obtention de ces données sur les flammes laminaires a permis la validation du mod¢le de
cinétique chimique de Marinov dans un large domaine de richesses et de pressions. Avec ce
mécanisme chimique, la simulation des propagations dans les mélanges pour lesquels la
vitesse normale de combustion ne peut étre déterminée a permis d'obtenir des données
fondamentales recherchées. L'influence de la pression sur la vitesse fondamentale a étirement
nul, sur 1'énergie globale d'activation, sur le nombre de Zeldovich et sur la longueur de
Markstein a ainsi pu étre déterminée.

La présence d'un diluant de propriétés thermodynamiques proches de la vapeur d'eau
renforce les instabilités de flammes. L'augmentation du taux de dilution diminue la vitesse de
la flamme et augmente la longueur de Markstein.

Une corrélation déterminant la vitesse fondamentale de flamme en fonction de la
richesse, du taux de diluant, de la température et de la pression a été établie et validée sur les
plages : P [100 a 500 kPa], @ richesse [0,24 a 0,7], T (K) [298 a 353K], ¥ (fraction de
diluant) [0 4 0,4] :

S,°(®,¥,T,P)=(1,44*D* +1,07*D - 0,29) *(1-¥)* *(T/ T, )** *(P/ P, )"

ef
avec : Prer= 100 kPa, Tier=298 K.

Les objectifs fixés initialement ont ¢€tés atteints, fournissant une source fiable de
données fondamentales pour le paramétrage des codes de calculs.




La deuxiéme phase a été 'acquisition de données expérimentales sur la propagation de
flammes accélérées, dans des conditions représentatives de cas d'accidents graves en centrale
nucléaire a eau pressurisée. Cette étude a porté sur des déflagrations de mélanges trés pauvres
qui ne peuvent transiter vers la détonation, peu étudiées jusqu’a présent dans la littérature.
L'influence du taux de blocage des obstacles sur les profils de vitesse de la flamme a été
¢tudiée en suivant sa propagation dans la totalité de 1'enceinte. L'impact de divers taux de
blocage sur cette propagation a été évalu¢ avec des mélanges différents et des obstacles
annulaires. Les anneaux présentant une obstruction de 63 % de la section du tube conduisent a
la plus grande vitesse de flamme observée.

Pour I'¢tude de I’influence de la forme des obstacles, nous avons comparé des
obstacles annulaires avec ceux en forme de grilles. Le taux de blocage était constant, voisin de
0,6, mais trois compositions de mélange combustible ont été utilisées. Selon la forme des
obstacles, la flamme a un comportement différent. Les obstacles annulaires ont tendance a
fortement accélérer la flamme dans la zone obstruée, par amplification de 1'effet piston induit
par la combustion. Une zone de décélération de la flamme a été observée en sortie des
anneaux, avant l'arrivée dans le dome de l'installation ENACCEF. Les grilles induisent une
accélération de la flamme moins importante dans la zone obstruée, voire une extinction de
celle-ci pour le mélange le plus pauvre étudié. Contrairement aux cas des anneaux, la flamme
continue son accélération en sortie des grilles, pour atteindre finalement une vitesse de
propagation maximale similaire a celle obtenue avec les anneaux.

Pour I'¢tude de l'influence de la composition des mélanges sur I’accélération de la
flamme, nous avons utilis¢ des mélanges dilués ou non par un gaz thermodynamiquement
semblable a la vapeur d'eau. La géométrie des obstacles annulaires était alors constante avec
un taux de blocage de 0,63. L'augmentation de la richesse pour des mélanges hydrogene-air a
conduit a une augmentation des vitesses de la flamme. La substitution d'une partie de l'air par
de la pseudo-vapeur d'eau a tendance a ralentir la flamme. Toutefois, dans cette étude, la
richesse du mélange variait simultanément avec le taux d'expansion thermique. Lorsque le
taux de pseudo-vapeur d'eau augmente au dépens de la fraction d'air, la richesse croit par
diminution de la concentration en hydrogene et le taux d'expansion thermique diminue. Une
meilleure appréciation de l'influence de la dilution par de la vapeur d'eau a été apportée par
une ¢étude complémentaire ou le coefficient d'expansion thermique était gardé constant. Un
ralentissement de la vitesse de flamme est encore constaté lorsque le taux de dilution
augmente, indépendamment de 1'effet piston.

Enfin, I’étude de gradients de concentration a fait intervenir des gradients discontinus
et continus. Les gradients discontinus ont €té peu étudiés dans ces travaux car la présence
nécessaire d'une membrane séparant le tube et le dome rend impossible la comparaison avec
les configurations sans membrane. En effet, la membrane présente au moment de
l'inflammation induit une montée en pression préliminaire dans le tube et ceci perturbe
I'historique de la flamme. Le procédé d'obtention d'un gradient continu a ét€¢ mis au point en
rompant la membrane avant combustion. Cette rupture est obtenue au cours de la phase
d'introduction des gaz dans l'enceinte, grace a une différence de pression suffisante entre le
tube et le dome. Un jet de gaz se forme alors en direction de la zone de basse pression et
accélere la formation du gradient. Les profils de concentration sont vérifiés par prélévement et
analyse en chromatographie gazeuse. L'influence des gradients de concentration se révele
faible comparativement aux propagations en mélange homogene. Ceci est potentiellement di,
d'une part, aux faibles variations de concentration pour les gradients étudiés et, d'autre part, au
fait que le gradient n'est pas établi jusqu'au point d'inflammation. L’effet d’un gradient de
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concentration plus important (8 a 18 % H,) a pu étre analysé dans une configuration sans
obstacle. Il a donné lieu a une propagation pulsée de la flamme qui semble due a des
condensations derriére la flamme et donc a des déformations du front de flamme qui prend
I’apparence d’une tulipe comme cela a déja été cité dans la littérature.

L’ensemble des données expérimentales et de la caractérisation de la cinétique globale
de ces flammes a base d’hydrogéne constitue une base de données pour 1’évaluation de
criteres d’accélération de ces flammes. Ce critere permet de caractériser la capacité d'un
mélange a donner naissance a une flamme fortement accélérée si les conditions géométriques
sont favorables a cette accélération.

Dans une configuration particuliére d’encombrement (obstacles annulaires de rapport
de blocage égal a 0,63) a permis d’établir une relation simple du critére ¢* en fonction du
parametre B(Le-1) :

o* = 0,075 B(Le-1) + 4,38

Les objectifs de cette ¢tude ont été atteints en grande partie. L'établissement du
gradient de concentration était initialement un point trés incertain et a montré sa faisabilité
mais doit faire 1'objet d'amélioration afin de créer des gradients jusqu'au point d'inflammation
comme prévu initialement.

La troisiéme phase a consisté en l'amélioration du code numérique de combustion
TONUS, développé par 1'IRSN, et sa validation sur la base des données obtenues avec les
deux installations du LCSR au CNRS d'Orléans : la bombe sphérique et "ENACCEF"
(ENceinte d'ACCElération de Flamme). Lors de ces travaux de thése, une modélisation en
trois dimensions des enceintes a été utilisée. Ce code, utilisé avec des maillages cubiques,
permet une résolution des équations d'Euler et de la combustion, par volumes finis, selon un
schéma explicite.

Les simulations des flammes laminaires en bombe sphérique ont nécessité des
améliorations du code afin de permettre la propagation de la flamme. Le mode d'allumage a
¢té revu a cette occasion. En outre, un suivi fin de la position de la flamme a été mis en place.
Une premicre série de calculs a montré 1’effet de la non idéalité du maillage sur le modele de
combustion CREBCOM. Ensuite, une étude par dichotomie a établi les valeurs de vitesse de
combustion reproduisant les profils expérimentaux observés. Une corrélation a ainsi été
obtenue puis validée pour des mélanges de richesses différentes.

Les résultats des calculs sur la structure ENACCEF ont conduit a 1'évaluation de la
vitesse de la flamme selon le mode de combustion et la géométrie de I'enceinte. Il a été ainsi
possible de mettre en évidence :

¢ l'influence des obstacles sur la propagation de la flamme,

e ['augmentation importante de la surface de la flamme par les effets de jets successifs,

e l'amplification de l'effet piston par création de poches de combustibles en dessous de
la position du front de flamme.

Les valeurs du parametre Ky prévues par les corrélations pour modéliser la
propagation dans la zone d'obstacles donnent de bons résultats de vitesse maximale de
flamme. Par contre, la décélération de la flamme observée expérimentalement en sortie de la
zone obstruée est mal reproduite par les courbes de simulation en raison de l'absence, dans le
code, de modeéle de turbulence. La transition entre le tube d'accélération et le ddme montre
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qu'il y a une ré-accélération, que ce soit d'aprés les calculs ou lors des expériences, avec
toutefois une hauteur et position du pic différentes.

L'évolution de la flamme dans le milieu encombré¢ d'obstacles avec des taux de
blocage différents s’accorde avec les observations expérimentales. La prise en compte, dans le
code, des pertes thermiques (puits énergétique) a permis de reproduire encore plus fidelement
la propagation de la flamme. Enfin, les profils de vitesse de flamme sont sensibles a la finesse
du maillage.

Ces travaux pourraient éventuellement se poursuivre par des études portant sur :

(1) I’approfondissement des critéres d’accélération par exploitation des résultats
acquis

(2) I’analyse plus poussée de I’effet de gradient de concentration de I’hydrogene
aprés modification du protocole expérimental

3) le réle d'un brouillard d’eau sur la propagation de la flamme en régime
laminaire et en régime turbulent.

Le code TONUS pourrait étre éventuellement amélioré de deux fagons, avec I’ajout :

e de pertes thermiques par transfert de chaleur aux parois

e d’un couplage avec la turbulence, soit en utilisant des fonctions relatives au modele K-
e récemment implémenté dans CASTEM, soit par une fonction du rotationnel de
vitesse dans les gaz frais. Pour cela, il serait nécessaire de disposer de données
expérimentales relatives a l'influence de la turbulence sur la vitesse de propagation de
flamme. Cette étude pourrait étre entreprise sur l'installation de la bombe sphérique
modifiée en conséquence, en y ajoutant un systéme d’agitation et de caractérisation
d'une turbulence isotrope.
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