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Résumé: Simulation de I'établissement de I'ébullition nucléée par
I'approche CFD

L’objectif de ce travail de thése est la modélisation par une approche numérique en utilisant un code CFD, pour
Computational Fluid Dynamics en Anglais, pour la prédiction de la fraction de la vapeur d'un écoulement en ébullition sous
saturée a travers les assemblages combustibles d’un réacteur nucléaire. Contrairement au code commercial ANSYS-CFX ou
la formulation industrielle d’IAPWS 1997 est implémentée, le code ANSYS-Fluent offre seulement la possibilité d utilisation
d’équations d’états, comme la loi des gaz parfaits, ’équation Redlich-Kwong et les interpolations polynomiales. A cet effet,
nous avons développé deux UDF, pour User Defined Function en Anglais, pour la prédiction de dix (10) propriétés
thermodynamiques et de transport, la densité, la chaleur spécifique, la viscosité dynamique, la conductivité thermique et la
vitesse du son de I'eau légére et la vapeur saturée, dans des conditions de température et de pression variables. La premiére
en utilisant les réseaux de neurones, la deuxieme en implémentant la formulation industrielle d’IAPWS 1997. Une fois,
I’UDF est attachée au code, via l'interface graphique (GUI pour Graphical User Interface en Anglais), les données sont
passées au code et sont disponibles a ['utilisation chaque fois que la fonction est appelée.

Ainsi, le solveur ANSYS-Fluent devient compétitif avec d'autres codes CFD dont ANSYS-CFX dans ce domaine. En effet, le
couplage du modele RPI, pour Rensselaer Polytechnical Institute en Anglais, modéle a répartition du flux pariétal et I'UDF
développée s'est révélé étre utile pour la prédiction de la fraction volumique de la vapeur dans un écoulement en ébullition
sous-saturée. De maniére globale, la confrontation des résultats numériques, a savoir les distributions de fraction de volume
de la vapeur et le profil de température, montre une bonne concordance avec les expériences.

Mots clés: CFD, Prediction, Ebullition, IAPWS-1F97, ANSYS-Fluent, RPI.

Abstract: Simulation of the nucleate boiling by CFD approach.

The objective of this thesis is numerical modeling approach using CFD code (Computational Fluid Dynamics) for the
prediction of the fraction of vapor flow boiling in saturated through the fuel assemblies of a nuclear reactor. Contrary to the
commercial ANSYS-CFX code, where the industrial formulation IAPWS 1997 is implemented, the ANSYS-FLUENT code
provides only the possibility of using equations of state (EOS), such as the ideal gas law, the Redlich-Kwong EOS and
piecewise polynomial interpolations. For that purpose, we have developed two UDFs (User Defined Function), for the
prediction of ten (10) thermophysical properties of light water and saturated steam respectively density, specific heat,
dynamic viscosity, thermal conductivity and the speed of sound at variable temperature and pressure conditions. The first
UDF is using artificial neural networks of multilayer type (MLP), the second by implementing the industrial formulation
IAPWS 1997. Once the UDF is attached to the code via the graphical user interface (GUI), the data is passed to the code and
are available to use every time the function is called.

Thus, the solver ANSYS-FLUENT becomes competitive with other CFD codes whose ANSYS-CFX in this field. Indeed, the
coupling of the RPI model (Rensselaer Polytechnical Institute) wall boiling model or heat partitioning model and UDF
developed proved to be useful for the prediction of the volume fraction of vapor in a flow boiling sub saturated. Overall, the
comparison of the numerical results, namely the vapor volume fraction distributions and the temperature profile shows good
agreement with experiments.

Keywords: CFD, Prediction, Boiling, IAPWS-1F97, ANSYS-Fluent, RPI.
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" La théorie, c’est quand on sait tout et que rien ne fonctionne.

La pratique, c’est quand tout fonctionne et que personne ne sait pourquoi.

Ici, nous avons réuni théorie et pratique : Rien ne fonctionne... et personne ne
sait pourquoi ! "

Albert Einstein
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Introduction Générale

La conception des réacteurs nucléaires repose sur un assemblage complexe de systémes
thermodynamiques interconnectés de facon a générer une grande quantité de chaleur qui elle
méme alimentera un autre usage a savoir la production de vapeur pour un travail mécanique,
production d’électricité, production de radio-isotope ou production d’eau douce par
dessalement. Cette chaleur est produite par le phénomene de fission de noyaux lourds du
combustible nucléaire dans le cceur du réacteur. La chaleur dégagée dans le cceur, qui est
constitué, généralement, d’une centaine d’assemblage de crayons de combustible composés
de pastilles d’uranium enrichi, est évacuée par un fluide caloporteur dans des conditions qui
permettent d’assurer I’intégrité des éléments combustibles.

Il est indispensable, lors de la conception thermohydraulique des réacteurs nucléaires, de
prendre en compte tous les phénoménes possibles pouvant affecter les barriéres de
confinement, en considérant tous les régimes de fonctionnement du réacteur : nominal,
transitoire, incidentel ou accidentel. La conception d’un réacteur permet une bonne maitrise
du procédé pour assurer la pérennité de I’installation, ainsi que le faible impact radiologique
pour I’environnement et les populations dans toutes les conditions de fonctionnement
envisageables.

Il existe deux types distincts de réacteurs nucléaires, les réacteurs a eau sous pression REP
(PWR pour Pressurized Water Reactor en Anglais) et les réacteurs a eau bouillante REB
(BWR pour Boiling Water Reactor en Anglais). Le plus commun des deux types est le PWR,
le but de son systéme de pressurisation est de chauffer I'eau a des températures les plus
grandes possibles afin d'améliorer I'efficacité et empécher I'ébullition qui pourrait conduire a
la rupture de la gaine.

Au début des années 1900, l'industrie de la vapeur connaissait une croissance rapide, et
développait sa gamme d'opération a des pressions et des températures plus élevées. Un
obstacle significatif de la progression était le manque des données précises et normalisées des
propriétés thermodynamiques de I'eau et de la vapeur. Différents ensembles de "tables de
vapeur " des propriétés ont été développées, en particulier a des pressions plus élevées. En
raison de la nature de plus en plus internationale de l'industrie de 1’énergie électrique,
conventionnelle, des efforts ont été entrepris dans beaucoup de pays, la coopération
internationale a été solidifiée par une série de conférences internationales sur les "tables
de vapeur".

L’avenement du nucléaire vers les années 1950, surgi le probleme de la limitation de la
gamme de la température et de la pression, de ce fait ASME, a mené des recherches afin de
combler ces lacunes, d’améliorer I’exactitude des données et au développement de nouvelles
normes pour la détermination des propriétés de l'eau et de la vapeur. La sOrete des
installations nucléaires de la nouvelle génération requiert une connaissance incontestable des
propriétés de I’eau et/ou de la vapeur a tout instant selon la température et/ou la pression.

Au début des années 1990, I’apparition des codes d’analyse de streté¢ des installations

nucléaires fait relancer la recherche sur ’exactitude et 1’élargissement de la gamme des
propriétés de I’eau, dés lors, 'TAPWS a commencé a développer de nouvelles normes, tirant
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profit de nouvelles données et des avancées technologiques pour développer des formulations
nouvelles des propriétés thermodynamiques.

Plusicurs maniéres de s’intéresser aux propriétés thermodynamiques et de transport : tout
d’abord a travers les différentes équations d’état et ensuite par un certain nombre de fonctions
d’approximation. Parallélement au développement des codes de calcul thermohydrauliques et
dans un souci de gain de temps et de place-mémoire des gros ordinateurs utilisés, diverses
formulations d’approximation de propriétés se sont développées.

Dans cette étude nous presentons le formalisme, soit le plus utilisé dans le domaine nucléaire,
de 'TAPWS (association internationale pour les propriétés de I'eau et de la vapeur) utilisé par
le code systeme Relap et le code CFD ANSYS-CFX. Dans le domaine double phase (mélange
de liquide et de vapeur a saturation), les propriétés thermodynamiques de I’eau dépendent
d’une seule variable d’état (on retient en général la température, la pression ou quelquefois
I’enthalpie pour les codes de calcul).

Une autre approche semble donc s’offrir a nous, ou I’on cherche a s’inspirer du traitement de
I'information effectué par le cerveau. Les réseaux de neurones artificiels sont dotés de
propriétés qui, comme l'apprentissage a partir d'exemples, semblent prometteuses dans
certains domaines d'applications. En fait, est considéré comme éligible, tout probléme qui se
représente sous la forme d'une fonction de mise en correspondance entre un espace d'entrée et
un espace de sortie, des lors que I'on ne dispose que d'exemples de comportement de cette
fonction. Les réseaux de neurones utilisés dans cette étude, les réseaux supervisés, sont
appliqués pour prédire les propriétés thermodynamiques et de transport pour I’eau 1égére aux
états liquide et vapeur.

L’objectif de la présente étude est la prédiction de 1’¢bullition nucléée sous-saturée convective
en utilisant les nouvelles techniques et approches de simulation numériques les plus avancees.
Le code CFD ANSYS FLUENT, avec le couplage du modele RPI et les UDF développées,
est I’outil de calcul qui a été choisi pour réaliser cette étude. La démarche de sélection des
modeles numériques a été la suivante. Dans un premier temps nous nous sommes attachés a
déterminer les mode¢les les plus aptes a simuler I’ébullition nucléée pour un fluide diphasique.
Les implantations Fluent de différents modeles de turbulence, préselectionnés sur des bases
bibliographiques, ont ainsi été évaluées grace aux résultats expérimentaux disponibles dans la
littérature. Dans ce contexte, nous avons organisé la présente these en cing chapitres :

Le premier chapitre est consacré a I’état de I’art ou on a présenté les deux types de réacteurs,
soient les plus répondus dans le monde et leur modes de fonctionnement. Un apercu sur
I’importance de la slreté des installations nucléaires, 1’ébullition nucléée sous-saturée et
I’application des CFD pour la modélisation de ces phénoménes pour la prédiction des
fonctionnements anormaux des réacteurs. Une synthese bibliographique nous a permis de
rassembler les travaux publiés qui traitent I’utilisation de la mécanique des fluides numérique
pour la modélisation de 1’ébullition nucléée sous-saturée convective afin d’améliorer la
prédiction des grandeurs locales dans les écoulements diphasiques bouillants principalement
dans le domaine nucléaire et enfin les motivations et objectifs du projet de these sont
présentés.

Le deuxiéme chapitre a pour objectif de présenter la modélisation de 1’ébullition nucléée sous-
saturée convective. Des meéthodes de prédiction des différentes limites d’ébullition des
différentes configurations d’écoulements bouillants convectifs en relation avec les régimes de
transfert thermique rencontrés. Une analyse bibliographique de modéles mécanistes

19



Introduction Générale

d’ébullition nucléée qui sont les seuls pouvant fournir les conditions limites a la paroi
nécessaires aux codes de calcul de type CFD.

Le troisieme chapitre est consacré exclusivement a la présentation de la structure du code
ANSYS-Fluent ou les différentes techniques pour modéliser les processus physiques
impliqués dans 1’ébullition nucléée sous-saturée convective sont examinées. Les nombreux
modeles et les options actuellement disponibles dans la version V14.0.5 sont présentes.

Quant au quatriéme chapitre, on y présente la modélisation des propriétés thermodynamiques
et de transports de 1’eau a I'état liquide et vapeur ainsi que I’implémentation des UDF. Une
synthése bibliographique nous a permis de rassembler les fondements théoriques du
formalisme de 1’association internationale pour les propriétés de l'eau et de la vapeur
(IAPWS). Présentation des réseaux de neurones d’une fagon générale, nous avons mis
I’accent sur les réseaux non bouclés type MLP (Multi-Layer Perceptron) du fait qu’ils sont
utilisés dans la modélisation des propriétés de I’eau et de la vapeur. En fin, le modéle
neuronal établi a été confronté aux autres modeéles classiques dans le but de mesurer leurs
performances.

On se propose dans ce chapitre, le cinquiéme, de présenter 1’ensemble des éléments
nécessaires a la mise en ceuvre numérique et la comparaison entre modele numérique et
mesures expérimentales. Nous apporterons alors une description détaillée des benchmarks
afin de mettre en avant les caractéristiques du domaine d’étude et de dégager une stratégie de
modélisation nécessaire a la mise en place des calculs numériques (code de calcul ANSYS-
FLUENT).

On trouvera, en conclusion, une synthese des différents travaux menés et des apports de ce

travail de thése. Enfin diverses perspectives de recherche ouvertes par ce travail seront
eXPOosees.
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Etat de ’art

L’objectif de ce chapitre est de dresser un état actuel des connaissances, & partir de la littérature
scientifique, sur les écoulements en ébullition sous saturée dans une conduite simulant un canal
d’un réacteur nucléaire comportant un crayon combustible. La premiere partie de ce chapitre,
aprés une succincte histoire du nucléaire, résume le fonctionnement des deux types de reacteurs
les plus répondus dans le monde ainsi que leur sdreté, qui vise a prévenir tout risque de
contamination de I’environnement.

Les sections suivantes résument I'état de l'art sur la modélisation numérique par une approche
CFD pour la prédiction de la fraction de la vapeur d’un écoulement en ébullition sous saturée.

I.1. Principaux types de réacteurs

La découverte, dans les toutes derniéres années du XIX®™ sigcle, de la radioactivité naturelle a
valu le prix Nobel & Henri Becquerel et Pierre et Marie Curie. La radioactivité artificielle fut
découverte au début des années trente par Frédéric et Iréne Joliot-Curie et la fission juste avant la
deuxiéme guerre mondiale : la scene était dressée.

Si I’on excepte les "réacteurs naturels" d’Oklo, 1’histoire des réacteurs nucléaires commence le 2
décembre 1942 sous les tribunes d’un stade de Chicago, ou s’établit, dans le réacteur CPI,
construit sous la direction d’Enrico Fermi, la premiére réaction en chaine entretenue. La premiére,
bien modeste, production d’électricité nucléaire remonte a 1951 et il faudra attendre le milieu des
années cinguante pour les premiers réacteurs électrogenes "commerciaux" en Union soviétique et
Grande-Bretagne... et le premier sous-marin nucléaire américain.

En I’an 2009, 55 ans plus tard, quelques 439 réacteurs électrogénes ont produit 2400 milliards de
kWh, plus de 17 % de la production mondiale d’électricité, ce qui égale la production de tous les
barrages hydrauliques, la moyenne mondiale va progresser 19% en 2015 et 22% en 2030 [1]. La
figure 1.1 montre la répartition des réacteurs de puissance a travers le monde.
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Fig.l.1: Réacteurs de puissance (NPP) dans le monde [2]
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Une centrale nucléaire est destinée a extraire I’énergie dégagée par les réactions de fission des
noyaux de combustible nucléaire (le plus fréquemment de I’oxyde d’uranium enrichi UO2) qui se
produit spontanément au sein de ce combustible afin de produire de 1’électricité. Il s'agit de la
réaction en chaine. Cette reaction dégage de la chaleur. Cette chaleur demande alors a étre
récupérée pour mettre en rotation l'alternateur. Pour réaliser cette conversion thermomécanique,
on utilise un fluide caloporteur. Dans l'industrie nucléaire, I'eau est genéralement le fluide
caloporteur retenu. Cette eau chauffée par la réaction de fission permet d'obtenir de la vapeur. La
pression existante au sein de cette vapeur met en rotation une turbine sur laquelle est fixé
I'alternateur. Ce principe de fonctionnement pour les centrales nucléaires se résume au diagramme
suivant, figure 1.2 :

Au sein du
combustible, la
réaction de
fission produit
de la chaleur.

u

Cette chaleur fait
chaufter de
I"eau.

1. eau ainsi
chautfee permet
d obtenir de la

vapeur.

La pression de
cette vapeur tait
tourner une
turbine.

i

Cette turbine
entraine un
alternateur qui
produit du
courant.

Fig.l.2: Diagramme de fonctionnement des centrales

Les differentes centrales peuvent étre classées en filiéres nucléaires, définies par les natures du
combustible, du modérateur (pour les réacteurs a neutron thermique) et du fluide caloporteur.
Dans une grande majorité des réacteurs nucléaires, I’eau circulant dans le cceur assure a la fois les
fonctions de fluide caloporteur et de modérateur. Les filiéres de réacteurs les plus répandues en
2014 sont en effet les réacteurs a eau sous pression REP (PWR pour Pressurized Water Reactor en
Anglais) et les réacteurs a eau bouillante REB (BWR pour Boiling Water Reactor en Anglais) [3],
la figure 1.3 montre les portions des réacteurs en utilisation a travers le monde.
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Fig.1.3: Type de réacteurs en utilisation a travers le monde [2]
1.1.1. Réacteurs a eau pressurisée PWR

Dans les réacteurs a eau sous pression, figure 1.4, lI'eau ordinaire joue a la fois le rble de
modérateur et de caloporteur. L’eau est maintenue a forte pression, environ 150 bars, grace a un
pressuriseur, sa température est de I'ordre de 330 degrés. Le combustible se présente sous la forme
d'assemblages de crayons d'environ 1 cm de diamétre et 4 m de hauteur, placés verticalement dans
une cuve [4]. Chaque crayon est un tube en zircaloy (alliage a base de zirconium) rempli de
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pastilles d'oxyde d'uranium enrichi a 3 ou 4 %. On peut aussi utiliser du combustible "MOX"
(mélange d'oxydes d'uranium et de plutonium).

Cuoling tower
or river or seq

Fig.1.4: Schéma de principe d'un PWR

Le Réacteur a eau sous pression est le réacteur électrogene le plus fréquent. Son architecture est
principalement caractérisée par la présence de deux circuits de refroidissement [5]: le circuit
primaire, dans lequel circule le fluide de refroidissement du cceur et le circuit secondaire, qui sert a
la production de vapeur et a la production d’énergie mécanique a la turbine. Le cycle
thermodynamique d’un PWR est le cycle de Rankine.

Un réacteur PWR se décompose en trois parties ou plutdt circuit. Dans le circuit primaire, la
chaleur dégagée par les réactions de fission est emmenée vers 1’extérieur du cceur du réacteur via
I’eau du circuit primaire qui sert de modérateur et de caloporteur. Elle reste sous forme liquide en
raison de la pression élevée (de I’ordre de 150 bars) qui régne dans le circuit [6]. L’eau du circuit
primaire passe ensuite dans un échangeur (générateur de vapeur) afin que la chaleur du circuit
primaire soit transférée au circuit secondaire. N’étant pas sous pression, 1’eau du circuit
secondaire se vaporise et entraine les turbines produisant 1’électricité. Ensuite, cette eau passe par
le condensateur, ou, par refroidissement elle redevient liquide. Le circuit tertiaire ou circuit de
refroidissement a pour objectif de condenser la vapeur. Ce peut étre un circuit d’eau de riviere ou
bien des tours de refroidissement. Cette eau sera, en fin de chaine énergétique, refroidie au contact
de I’air circulant dans les aéroréfrigérants par le courant d’air qui monte dans la tour. La figure 1.5
présente la variation de la température dans les circuits du réacteur de type PWR.

4 Temperature

Roactor
wessure vessel

“ Steam
Tsat(p1) generator

Prefheater

boscsssno TOOMEOE . oe T

Fig.1.5: Variation de température dans les circuits PWR
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1.1.2. Réacteurs a eau bouillante BWR

L'autre variante des réacteurs a eau est celle des réacteurs a eau bouillante, figure 1.6. Il constitue
le second type de réacteur le plus utilisé pour la production d’électricité. Ce réacteur, tout comme

le PWR, utilise un combustible a oxyde d’uranium enrichi ou un mélange oxyde d’uranium-oxyde
de plutonium (MOX) [5].

L’eau circulant dans le cceur assure a la fois les fonctions de caloporteur et de modérateur. Le
contrdle neutronique du cceur est uniquement assuré par des barres de controle. L’eau de
refroidissement est particllement vaporisée dans le cceur. Du fait de I’encombrement des parties
supérieures de la cuve par les seéparateurs et sécheurs, les barres de contrdle sont insérées par le
bas du cceur. La principale différence entre les types de réacteurs est la pression qui est environ
deux fois plus faible pour I'eau du circuit primaire, de sorte que I'ébullition se produit dans le
ceeur. A la sortie du ceeur, apres séparation des gouttelettes résiduelles, la vapeur est directement
envoyeée aux turbines. Le schéma de principe du BWR est donc plus simple que celui du PWR, la
contrepartie est la nécessité d'une radioprotection au niveau des circuits classiques, notamment des
turbines, car l'eau s'active légérement dans le cceur (dans les PWR, le circuit secondaire est
totalement exempt de radioactivité, puisqu'il n'y a pas d'échange de matiére au niveau des
générateurs de vapeur) [7].

Enceinte de confinement

"] Cuve du
Reacteur

Coeur du
reacteur

Barres de
contrile

Tour de |
Condenseur refroidissoment |
| ourivitre eu mer |

Fig.1.6: Schéma de principe d’un BWR

Alors que la conception d’ensemble des réacteurs a eau sous pression a peu évolué depuis les
premiers prototypes, les réacteurs a eau bouillante ont fait I’objet de nombreuses évolutions qui
concernent a la fois le mode de fonctionnement global de I’installation et les simplifications
permanentes qui ont été apportées au circuit de refroidissement ou aux systémes de sauvegarde.

Le cycle de base d’un réacteur a eau bouillante est un cycle de Rankine. A 1’origine, ce concept de
réacteur utilisait un cycle dual. La vapeur produite dans le cceur était séparée dans un ballon de
vapeur pour étre turbinée. L’eau a saturation du ballon passait par la suite dans un genérateur de
vapeur qui, dans sa partie secondaire, utilisait a la turbine de la vapeur a une pression légerement
inférieure a la pression primaire. En sortie de turbine, aprés condensation, 1’eau était redirigée vers
la cuve et le secondaire du générateur de vapeur. La turbine était esclave de la puissance
neutronique par I’intermédiaire d’une vanne de régulation du débit vapeur du circuit secondaire
[7]. La figure 1.7 présente la variation de la température dans les circuits du réacteur de type PWR.
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4
Temperature

Reactor
Pressure vessel

Fig.1.7: Variation de température dans les circuits BWR

1.2. SOreté des réacteurs

La sOreté des réacteurs, visant a prévenir tout risque de contamination de 1’environnement, est
garantie par trois barriéres de confinement de la radioactivité :

1. la gaine des crayons de combustible,
2. le circuit primaire,
3. le Bétiment Réacteur ou BR.

C’est pourquoi, il est nécessaire de prendre en compte, lors de la conception thermohydraulique
des réacteurs, tous les phénomenes possibles pouvant affecter ces barrieres, en considérant tous les
régimes de fonctionnement de la centrale : nominal, transitoire, incidentel ou accidentel. La figure
1.8 montre la plage de la température d’opération du circuit primaire d’un PWR comparativement
aun BWR.

& (i) A -
I Supercritical I
. .
25MPa, 280-500 °C 1 g
221 — — — j
Critical Point
15.5 il 2283 PWR @@
[ p— BWR
Triple Point
j : >
280 | 374 5001 T(°C)

Fig.1.8: Conditions d’opération d'un PWR et d’'un BWR [8]

La slreté et I’amélioration des performances des centrales nucléaires nécessitent d’avoir une
connaissance précise des écoulements dans les circuits des réacteurs. La thermohydraulique, qui
s’intéresse a la modélisation globale d’un réacteur dans lequel circule le fluide caloporteur, permet
de comprendre le comportement du systéme en cas d’accident ou de prévoir son évolution a la
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suite d’un incident d’exploitation. La majorité des études de thermohydraulique menées aux
laboratoires porte sur le comportement de ce fluide en cas d’écart au fonctionnement normal.

L’accident le plus communément envisagé pour le dimensionnement des systémes de streté¢ d’un
PWR est celui de la perte du réfrigérant du circuit primaire qui refroidit le coeur du réacteur
(LOCA pour Lost of Coolant Accident en Anglais). La violente dépressurisation qui en
découlerait provoquerait 1’ébullition de I’eau du circuit et la formation d’un écoulement
diphasique (mélange d’eau et vapeur), dont il s’avére indispensable de bien prédire les
caractéristiques pour déterminer avec suffisamment de fiabilité le comportement de 1’installation.
L’¢bullition de I’eau peut se rencontrer aussi lors de 1’¢jection d’une barre de contréle. Dans les
deux cas, un film de vapeur, plus mauvais conducteur de chaleur que I’eau, pourrait se former
soudainement autour d’un ou plusieurs crayons. Ceux-ci seraient alors "isolés" de I’eau de
refroidissement et la température du combustible pourrait atteindre trés rapidement des valeurs
trés importantes, jusqu’a la fusion de la gaine métallique qui sépare I'uranium de 1’eau (voir la

figure 1.9) [9].

(b) Assemblage combustible

Fig.1.9 : Endommagement par "isolation™ de la paroi chaude du
liquide de refroidissement [9]

Concrétement, la maitrise de D’extraction de la chaleur de cceurs de réacteurs nécessite
I’acquisition de connaissances sur les écoulements de fluides diphasiques (c’est-a-dire des
mélanges d’eau et de vapeur) que ’on étudie de 1’échelle microscopique a celle du systéme
complet. Cette etude étant trés complexe, ce domaine repose en grande partie sur la modélisation
et la simulation numérique.
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Pour mieux comprendre le phénomene de 1’ébullition dans le cceur d’un réacteur nucléaire, il est
opportun de rappeler quelques concepts de base du fonctionnement d’une centrale nucléaire. De
tres nombreuses formules ont été expérimentées depuis les débuts de 1’ére nucléaire industrielle
mais seulement un petit nombre d’entre elles ont été sélectionnées pour les différentes générations
de réacteurs opérationnels électrogenes. Cette problématique de sOreté nucléaire est décrite plus
précisement dans cette partie introductive.

1.3. Ebullition nucléée sous refroidie

L'écoulement diphasique apparait trompeusement simple, mais il est assez complexe a modéliser.
La plupart des processus qui impliquent les écoulements diphasiques se produisent dans des
systemes fermés (généralement non accessibles a I'observation directe) d'ou la modélisation est un
outil nécessaire pour mieux comprendre ces phénomenes. Les résultats de la simulation peuvent
ensuite étre utilisés comme base pour I'amélioration de la conception et les analyses de sireté du
systeme.

La plupart des études de modélisation sur les écoulements diphasiques realisées au cours des 30
dernieres années, ont porté sur les conditions de haute pression adaptées pour la plupart des
applications industrielles, en particulier les centrales nucléaires. Le développement de centrales
nucléaires a donné une impulsion pour I'étude et la modélisation des écoulements a ébullition sous
des conditions de haute pression. Bien que le phénomene des écoulements a deux phases ne soit
pas encore entierement discerné, les tentatives de caractérisation et modélisation mathématique de
ce type d'écoulements ont parcourus un long chemin depuis ses modestes débuts dans les années
1960. L'introduction de divers modéles mécanistes, cartes de régime d'écoulement, relations
constitutives, corrélations empiriques et leurs améliorations ultérieures et grace aux progres
paralleles dans la technologie informatique a conduit a I'émergence de différents codes de
modélisation informatique spécialisés. La prolifération de la conception spécifique et codes
hautement spécialisés pour l'industrie nucléaire en dit long sur les progrées réalisés dans ce
domaine.

Les modeles numériques pour des applications a haute pression (par exemple, les centrales
nucléaires) ne sont pas utilisables pour celles de basse pression (par exemple les réacteurs de
recherche nucléaire) en raison des différences fondamentales dans des conditions d'exploitation.
Pour les codes qui puissent étre utilisés, des modifications sont nécessaires pour étre présentée
sous la forme de nouveaux concepts dans la modélisation de la dynamique de la bulle ainsi que
des corrélations appropriées et / ou relations constitutives [10], [11], [12], [13], [14]. Ces résultats
de recherche ont des implications importantes en particulier dans la conception et les analyses de
sreté des réacteurs de recherche nucléaires.

L'ébullition est I'une des méthodes les plus efficaces de transfert de chaleur. Elle présente un
avantage lorsque les flux de chaleur élevés peuvent étre obtenus méme a de faibles variations de la
température de la surface chauffée. Cependant, le processus d'ébullition doit étre controle car il
peut facilement devenir instable et les conditions de fonctionnement optimales sont souvent
confinées a une gamme étroite. Dans les canaux d'ébullition, la chaleur est transférée soit par
I'ébullition nucléée ou par la convection forcée a deux phases [15].

Le processus de transfert de chaleur par ébullition est largement utilisé dans les industries
chimiques, pétrochimiques et de production de I'énergie. Les applications industrielles
comprennent la production de vapeur dans les chaudiéres, évaporateurs dans les précédés
industriels et les réacteurs nucléaires. La conception des chaudieres a tubes, fours tubulaires, les
réacteurs nucléaires refroidis a I'eau, équipement de réfrigération et de climatisation, pompes a
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chaleur, rebouilleurs, condenseurs et beaucoup d'autres éléments dans les installations chimiques
et électriques dépendent de la connaissance de I’interaction thermo-fluide pendant I'ébullition par
convection.

L'intérét du phénoméne de I'écoulement a ebullition sous-refroidie est motivé par les besoins de
I'industrie nucléaire [13], [14]. Comme les expériences reelles conduisant a I’accident de perte du
caloporteur (LOCA) ne sont pas pratiques, pour effectuer des analyses de sdreté, la modélisation
numérique en condition de travail doit étre entreprise pour analyser I'événement.

Les processus a deux phases sont rencontrés dans une variété de systemes d'ingénierie et naturels,
y compris les systémes a ébullition utilisés dans les centrales nucléaires. Au cours des trente
dernieres annees, les connaissances théoriques et la base de données empiriques pour I'écoulement
diphasique a considérablement augmenté. Tentatives de modéliser analytiquement ces
écoulements ont progressé a partir des premiéres méthodes semi-empiriques aux modeles
mécanistes & deux fluides d'aujourd'hui.

Les cartes du régime d'écoulement et les corrélations utiles pour la modélisation numérique est le
résultat des travaux expérimentaux sur les écoulements a ebullition. Cependant, en raison de la
specificité opérationnelle des écoulements a ébullition, les corrélations empiriques ne peuvent pas
couvrir toutes les situations envisageables. Dans les cas ou une solution analytique ne peut étre
établie, les sous-modeéles sont proposés en particulier pour la croissance de la bulle, cycle de
I'ébullition, interaction des bulles dans un écoulement et notamment les mécanismes de transfert
de chaleur, entre autres.

En raison de la complexité du comportement de I'écoulement polyphasique, il présente un grand
défi pour I'étude des mécanismes d'écoulement et la mesure de I'écoulement polyphasique. La
mesure précise des parametres de I'écoulement a deux phases a toujours été une question clé et un
travail difficile depuis des décennies. Bien que certains progres aient été obtenus, la solution n'est
pas encore satisfaisante jusqu'ici.

I.4. Mécanique des fluides numeriques

La mécanique des fluides numériques (CFD pour Computational Fluid Dynamics en Anglais) est
une technologie de calcul qui nous permet d'étudier la dynamique des choses qui sont en
mouvement. Le code CFD nous donne le pouvoir de simuler les écoulements de gaz et de liquides,
de transfert de chaleur et de masse, déplacement des corps, physique polyphasique, réactions
chimiques, interactions fluide-structure et 1’acoustique grace a la modélisation informatique. En
utilisant le code CFD, nous pouvons construire un "prototype virtuel" d’un systétme ou d'un
dispositif que nous voulons analyser et ensuite appliquer la physique du monde réel et de la chimie
au modele et le code nous fournira des images et des donneées, qui prédisent la performance de
cette conception. La dynamique des fluides numériques (CFD) présente un excellent outil pour
accomplir un tel objectif en raison de sa capacité a simuler les écoulements chimiquement réactifs,
transfert de chaleur et de masse, ainsi que le mélange et les phénomenes connexes impliquant la
turbulence [16].

La base fondamentale de tout probleme CFD est les équations de Navier-Stokes, qui définissent
tout écoulement de fluide monophasique. Ces équations peuvent étre simplifiées en supprimant les
termes décrivant la viscosité pour obtenir les équations d'Euler. Le facteur le plus fondamental en
CFD est de savoir comment traiter un fluide continu de maniere discrétisée sur un ordinateur. Une
méthode consiste a discrétiser le domaine spatial en petites cellules pour former un maillage
volumique ou une grille et ensuite appliquer un algorithme approprié pour résoudre les équations
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du mouvement (équations d'Euler pour les non visqueux et de Navier-Stokes pour un écoulement
visqueux). En outre, une telle maille peut étre soit irréguliére (par exemple constitué de triangles
en 2D ou solides pyramidaux en 3D) soit réguliere (par exemple constitué de carrés en 2D ou
volumes en 3D).

Il est possible de résoudre directement les équations de Navier-Stokes pour les écoulements
laminaires et pour les écoulements turbulents lorsque toutes les échelles de longueur pertinentes
peuvent étre résolues par la grille (une simulation numérique directe). Cependant, en général, la
gamme des échelles de longueur appropriée au probléme est plus grande que méme les ordinateurs
massivement paralléles peuvent daujourd’hui modeliser. Dans ces cas, des simulations
d'écoulement turbulent nécessitent I'introduction d'un modele de turbulence.

La simulation a grande échelle (LES pour Large Eddy Simulations en Anglais) et la formulation
Moyenne de Reynolds Navier-stokes (RANS pour Reynolds-averaged Navier-Stokes en Anglais)
avec le modéle k-¢ ou le modéle de contrainte de Reynolds sont deux techniques pour faire face a
ces échelles.

Dans de nombreux cas, d'autres équations sont résolues en méme temps que les équations de
Navier-Stokes. Ces autres équations peuvent inclure celles décrivant la concentration des espéces
(de transfert de masse), réactions chimiques, transfert de chaleur, etc. Les codes les plus avancés
permettent la simulation de cas plus complexes impliquant des écoulements multiphasiques (par
exemple liquide/gaz, solide/gaz, liquide/solide), des fluides non-newtoniens (tel que le sang) ou
les écoulements chimiquement réactifs (comme la combustion).

1.5. Monographie

Dans cette section, nous présentons une synthése bibliographique, des travaux publiés qui traitent
I’utilisation de la mécanique des fluides numérique CFD pour la modélisation de 1’ébullition
nucleée sous-saturée convective afin d’améliorer la prédiction des grandeurs locales dans les
écoulements diphasiques bouillants principalement dans le domaine nucléaire. Quelques exemples
de ces références ont été pris comme Benchmark pour la validation de notre modéle.

W.K. In et al. ont entamé la vérification et la validation des codes CFD dans les assemblages
combustibles des réacteurs nucléaires par ’analyse numérique de 1'écoulement, transfert de
chaleur et évaluation des modeles de turbulence RANS dans un assemble combustible. Le méme
auteur, dans un assemblage combustible avec des ailettes de mélange pour le brassage du
réfrigérant, a réalisé une étude numérique du brassage du liquide de refroidissement causé par les
déflecteurs de débit dans un combustible nucléaire [17], [18], [19].

T. lkeno et T. Kajishima ont utilisé le mode¢le de turbulence LES par I’analyse de structure
dynamique d’un écoulement dans un assemblage combustible carré [20]. W. K. In et al. Ont étudié
I’amélioration de transfert de chaleur dans un assemblage combustible muni d’ailettes de mélange
par la publication en 2008 d’un article sur le calcul numérique de I'amélioration du transfert de
chaleur dans un assemblage combustible avec des ailettes de mélange d'un réacteur de puissance
type PWR [21].

H. Anglart et al. ont entamé 1’étude des écoulements diphasiques dans un assemblage combustible,
en effet les auteurs ont prédit I’écoulement et la distribution de phase dans l'assemblage
combustible avec des espaceurs en utilisant un code CFD, T. lkeno et al., a leur tour ont prédit
numériquement la distribution du vide d’un écoulement turbulent diphasique dans un sous canal
d’un assemblage combustible carré, suivi par W. K. In et al. avec 1’évaluation par CFD des
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modeéles diphasiques pour un écoulement a ébullition sous saturé dans un assemblage combustible
a six crayons [22], [23], [24].

W. K. In et al. sont revenus sur I’utilisation des codes CFD dans les réacteurs nucléaires de
nouvelles générations, en effet les auteurs, pour I’optimisation des ailettes de mélange, ont publié
un article sur I’analyse des écoulements pour la conception optimale des ailettes de mélange d’un
assemblage combustible d’un réacteur PWR. Les mémes auteurs pour le méme type de réacteurs
ont, dans un autre article, publié leur travaux sur le calcul et les corrélations empiriques de la perte
de pression dans les assemblages combustibles avec grilles d'espacement [25], [26].

Plus tard, des études sur la compréhension des transferts de chaleur dans les assemblages
combustibles des réacteurs nucléaires de puissance type PWR ont été réalisées. En effet, M. E.
Conner, et al., ont communiqué, dans la conférence Top Fuel en 2003, un article intitulé
comprendre et prédire le champ d'écoulement dans un ceeur de réacteur, E. Krepper, et al., dans les
écoulements bouillants sous refroidis ont utilisé les CFD pour la conception des assemblages
combustibles par la validation d’un modele numérique et enfin S. Mimouni, et al. ont modélisé,
avec le code CFD NEPTUNE, la cavitation et I’écoulement bouillant & bulles [27], [28], [29].

E. Merzari, H. Ninokata, E. Baglietto ont réalisé des études, numériques par des codes CFD, sur
les différents types d’assemblages combustibles en réseau étanche (Tight-Lattice Fuel Bundle) des
réacteurs rapides a caloporteur sodium (SFR, pour Sodium Fast Reactors en Anglais) et la filiere
des réacteurs a eau légére de haute conversion (HCLWR, pour High Conversion Light Water
Reactor en Anglais). H. Ninokata, E. Merzari, A. Khakim ont mené, sur le méme type
d’assemblages combustible des réacteurs de nouvelles générations et avec le méme outil, une
analyse des écoulements turbulent a bas Reynolds [30], [31]. D. Chang, S. Tavoularis ont réalisé
des éetudes sur les écoulements turbulents instationnaires dans un assemblage combustible avec 37
crayons [32].

X. Cheng, et al., ont etudie le transfert de chaleur dans le réacteur refroidi par de I’eau a 1’état
supercritiqgue (SCWR, pour SuperCritical Water Reactor en Anglais) réacteur de génération IV le
plus a 1’étude au Canada. W. Pointer et al., ont communiqué en 2008 un article sur la simulation
des ¢écoulements turbulents, en utilisant le modele RANS d’un code CFD, dans un assemblage
combustible d’un réacteur surgénérateur rapide (FBR, pour Fast Breeder Reactors en
Anglais) [33], [34].

Le défi d’utilisation des codes CFD dans la recherche et développement dans le domaine nucléaire
est I’implication de ces codes dans I’analyse de stireté des installations nucléaires par le groupe de
travail sur I'analyse et la gestion des accidents (WGAMA, pour Working Group on Analysis and
Management of Accidents en Anglais), en effet, B. L. Smith a évalué les CFD dans la sOreté des
réacteurs nucléaires (NRS, pour Nuclear Reactor Safety en Anglais) par 1’étude des écoulements
monophasiques. Pour les écoulements diphasiques, D. Bestion, et al. ont étudié 1’extension des
codes CFD aux problémes de sdretés dus aux écoulements diphasiques et enfin J. Mahaffy a
étudié le choc thermique pressurise (PTS, pour Pressurized Thermal Shock en Anglais) en
synthétisant les résultats d’une jonction tee [35], [36] [37].

L’utilisation de la mécanique multi-fluide numérique (CMFD, pour Computational Multi-Fluid
Dynamics en Anglais) dans le domaine nucléaire est initiée par M. Z. Podowski en publiant un
article sur la cohérence de la modélisation mécaniste multidimensionnelle d’un écoulement
diphasique gaz/liquide suivi par R. T. Lahey Jr. en publiant un article sur la simulation numérique
directe des écoulements diphasiques et enfin, dans 1’analyse multi-physique, J. S. Lee et al. ont
communiqué un article, en 2009, intitulé analyse de point chaud autour de la zone de contact entre
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I’assemblage de combustible et la grille d’espacement [38], [39] [40]. Enfin mon collégue,
Bouaichaoui du Centre de Recherche Nucléaire de Birine a realiser des mesures expérimentales
suivi d’une étude numérique, publier en 2014, en utilisant le code CFD ANSYS-CFX des
transferts thermiques en convection forcée lors du changement de phase dans un canal de
géométrie annulaire simulant, dans une certaine mesure, un canal d’un réacteur nucléaire avec un
assemblage combustible comportant un seul élément combustible [41].

1.6. Motivations et objectifs de I’étude

Les phénomenes d’ébullition ont fait I’objet d’études approfondies lors de la conception
thermohydraulique des réacteurs nucléaires. En effet en régime d’ébullition il y a d’un coté le
risque d’apparition des phénoménes d’instabilité de 1’écoulement et de 1’autre cOté le risque d’une
excursion de puissance pour les configurations a coefficient de rétroaction de vide positif.

La présente étude s’inscrit dans le cadre de la prédiction de ce phénomene en utilisant les
nouvelles techniques et approches de simulation numériques les plus avancées. Les phénomenes
de transfert de chaleur et de changement de phases sont principalement régis par des mécanismes
locaux de la couche limite adjacente a la paroi chauffée, voir la figure 1.10 ci-dessous, (nucléation
de bulles, croissance des bulles, glissement et détachement des bulles, concentration des bulles sur
la paroi, éclatement apres détachement, etc.).

Fig.1.10: Couche limite adjacente a la paroi chauffée [42]

Traditionnellement, ces phénoménes sont prédits par des corrélations empiriques qui souvent
dépendent des conditions des tests dans lesquelles elles sont issues et ne refletent donc pas de
facon précise la dynamique de I'ébullition et les phénomenes qu'elle engendre.

Les objectifs du projet de these est donc de chercher :

1. a établir une simulation par I'approche CFD qui tient compte des mécanismes locaux de la
couche limite adjacente a la paroi chauffée (nucléation de bulles, croissance des bulles,
glissement et détachement des bulles, concentration des bulles sur la paroi, éclatement aprés
détachement, etc.).

2. le modéle le plus approprié pour la simulation de ces phénomenes dans les conditions
d'opération d'une centrale nucléaire.

3. développer des compétences pour le développement des modeles en utilisant un logiciel de
simulation CFD.
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Modélisation de I’ébullition nucléée
sous-saturée convective

Lors du chapitre précédent, on s'est intéressé aux différents régimes d'écoulement a travers les
sous canaux d'un certains types de réacteurs classées en filieres. L'étude détaillée s'est portée sur
les PWR et les BWR soit les plus répandus au monde.

L’objectif de ce chapitre est de mettre en évidence les méthodes de prédiction des différentes
limites d’ébullition locale ainsi que 1’évaluation du transfert de chaleur pour 1’ébullition nucléée
sous-saturée.

Dans la premiére partie de ce chapitre, nous avons présenté une description générale des
différentes configurations d’écoulements bouillants convectifs en relation avec les régimes de
transfert thermique rencontrés.

La seconde partie est consacrée aux modeles mécanistes d’ébullition nucléée qui sont les seuls
pouvant fournir les conditions limites a la paroi nécessaires aux codes de calcul de type CFD, le
modele RPI implanté dans le code ANSY S-Fluent est présenté en détail dans cette partie.

I1.1. Configurations d’écoulements et les mécanismes de 1’ébullition en convection forcée a
Pintérieur d’un tube chauffant

La Figure 11.1 représente 1’évolution d’un écoulement dans un canal vertical chauffé aux parois de
fagon uniforme avec un débit constant du liquide sous-refroidi a I'entrée, la chaleur est transférée
au liquide sous-refroidi en termes de convection forcée monophasique [43]. Pour un flux de
chaleur donné, 1’évolution des températures pariétales et du fluide le long du tube, configurations
de I’écoulement ainsi que les régions de transfert de chaleur sont données sur la figure susdite, sur
cette derniére, on distingue six régions, ou se produisent des phénomeénes bien caractéristiques :

e Région A dans la partie inférieure du tube, la température de la paroi et celle du liquide
augmentent. Tant que la température de la paroi est inférieure a un certain seuil (température
minimale requise pour déclencher la nucléation), on a affaire a un écoulement monophasique
liquide dont le transfert de chaleur avec la paroi est appelé convection monophasique liquide.
Cet écoulement peut étre laminaire ou turbulent.

e Région B: a une cdte donnée de la paroi chauffante, la température de la paroi devient
suffisante pour déclencher la nucléation (ONB pour Onset of Nucleate Boiling en Anglais). A
cette cote débute 1’ébullition nucléée sous saturée associée a un changement de configuration
d’écoulement avec 1’apparition de 1’écoulement a bulles (bulles attachées a la paroi dans un
premier temps). La température du liquide a la paroi est alors supérieure de quelques degrés a
la température de saturation tandis que la température du liquide au cceur de 1’écoulement tend
vers la température de saturation. On distingue deux parties (Figure 11.2) :
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e Région bl : dans un premier temps, un nombre réduit de sites de nucléation est actif et par
consequent, peu de bulles apparaissent sur la paroi. Elle est située tout de suite apres
I’ONB. Au fur et a mesure que 1’écoulement progresse plus en aval du point de
déclenchement de 1’¢bullition nucléée, les conditions thermodynamiques pour la
nucléation deviennent plus favorables avec I’augmentation du nombre de sites actifs de
nucléation. Le critére de démarrage de 1’ébullition nucléée est associé a une température
minimum de la paroi Twons. L’ébullition nucléée sous saturée est dite partielle.

e Région b2 : située en aval de 1’ébullition partielle, elle est initiée a partir du moment ou les
premiéres bulles de vapeur décollent de la paroi. Elle correspond donc a un changement de
configuration d’écoulement caractérisé par le décollage des premiéres bulles de vapeur de
la paroi (OSV pour Onset of Significant Void en Anglais) et une nette prédominance des
transferts de chaleur par nucléation (vaporisation et conduction instationnaire). La
nucléation devient si importante qu’elle est équivalente au processus de nucléation dans un
liquide au repos saturé. Le critére d’apparition significative de la vapeur correspond a une
température du liquide minimum T;osv. 1’ébullition est dite pleinement développée.

Région C: elle correspond a 1’ébullition nucléée saturée. La transition entre 1’¢bullition
nucléée sous-saturée et 1’ébullition nucléée saturée s’effectue a partir du moment ou le titre
thermodynamique Xeq(z) est égal a 0. L’augmentation du titre thermodynamique conduit a de
nouveaux changements de configuration avec I’apparition de I’écoulement a poches
(phénomeéne de coalescence). Le transfert de chaleur par ébullition nucléée est alors remplacé
par la convection forcée au travers du film liquide entrainant une diminution de 1’épaisseur du
film liquide par vaporisation a I’interface liquide/vapeur.

Région D : les bouchons se rejoignent en un cceur de vapeur continu, la paroi est baignée par
un mince film annulaire de liquide, d’ou le nom de 1’écoulement annulaire. La température de
la paroi diminue et ne permet plus de maintenir la nucléation.

Région E : I’épaisseur du film décroit au fur a mesure que 1’évaporation augmente jusqu’a la
rupture de ce film. C’est le phénomeéne d’asséchement de la paroi, elle donne naissance a un
écoulement a gouttelettes. Lorsque le film liquide disparait on assiste au phénomene de la crise
d’¢ébullition (dry out en Anglais) qui peut lui aussi entrainer le burnout.

Région F : I’écoulement monophasique vapeur apparait lorsque toutes les gouttelettes se sont
évaporées. L’¢échange thermique s’effectue alors par convection monophasique dans la vapeur.
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Fig.I11.1 : Evolution des températures, configuration d’écoulement et régimes de transfert de
chaleur associés pour un flux de chaleur pariétal faible [43]

En ce qui concerne la classification de régions de transfert de chaleur, la région a ébullition sous-
saturée est identifiée comme étant le point de transition en aval de la section de transfert de
chaleur convective monophasique. L'importance de la compréhension du phénomeéne d'ébullition
sous-saturée ne peut pas étre sous-estimée, elle est a l'avant plan du processus de transition. Les
changements dans les caractéristiques de I'écoulement et le processus de transfert de chaleur qui se

produisent pendant cette phase de transition réalisent les analyses de I'ébullition sous-saturée a la
fois un commencement intéressant et complexe.

La Figure 11.2 montre les différentes limites de la région d’ébullition sous-saturée appelée encore
ébullition locale et le taux de vide correspondant dans la distance axiale.

34



Chapitre Il : Modélisation de 1’ébullition nucléée sous-saturée convective

Disatance axiale Z
A

0 0 A

0 0
0 DI 00

0-'0 Ecoulement bouillant
20 0 OG sanie

\
:)0 O o 0
B 0 0.0

OGO o A A
co @ 0 Ecoulement bouillant

0 o sous-sanie
o 0 ] p]c]'_m!]cm df‘cupp{ Ecoulement bU':IU”\]EII
:? 2 0 (FDB) SOus-samee

0

q v

0 0 4

0 el
| d A |
0
o Al | Ecoulement bouilant At

significative

O | sousesamé partil
de la vapeur (OSV)

dL¥ \J
i A T
Déclenchement de

G I'éhullition mucléée (ONB)
' Comvection liquide

monophasique

Taux de vide <

|

Y

Ecoulement
Fig.11.2 : Schématisation de 1’ébullition nucléée sous-saturée convective [44]

L'implémentation du modé¢le de transfert de chaleur, le cas d’une densité de flux thermique élevée
comprend plus de régimes que celui pour une faible densité de flux thermique. La Figure 11.3
présente la principale philosophie de la mise en ceuvre des séquences des modes de transfert de
chaleur et les régimes avec séquence et transitions d'occurrence appropriée en fonction de
conditions locales particuliéres thermiques et hydrodynamiques (branches en pointillé de la figure
11.3 liées a des cas de DNB, pour Departure of Nucleate Boiling en Anglais, de faible qualité, sont
en cours d'élaboration]. Deux branches caractéristiques de la courbe d'ébullition peuvent étre
clairement vues a la fois pour l'assechement (dryout propagation branch] et du remouillage
(rewetting propagation branch] de la propagation du front [45].

35



Chapitre Il : Modélisation de 1’ébullition nucléée sous-saturée convective

SINGLE FHASE
Liguie

ONE
ONSET OF NUCLEATE
BOILNG

DEVELOPED
SUBCOOLED BOILING

g S —

SATURATED
MUCLEATE BOILING
b .l
Rewetting
FORCED CONVEGTION Pranaqation
VAPORIZATION / Fropagatio
/' Branch
P 4
-
CHF "7 CHE T
CRITICAL HEAT FLUKX f CRITICAL HEATFLUE )
DRYOUT Mo_ DN
ﬁ S -
: TRANSITION  § i TRANSTION |
H NG 1 BOLING H
S— A e
-
/‘
MFB
INITALAA FILM
BOILING
--------------------- —
{ INVERTED AMNULAR §
& FILM BOILING !
— A i
K4
Dryout +

DISPERSED FLOW

Paopagation FILM BOILING

Branch

SINGLE PHASE
VAPOR

Fig.11.3 : Régimes de transfert de chaleur et transitions [45]
11.2. Ecoulement a ébullition sous-saturée

Les régions de transferts, les profils de température et le taux de vide de I'écoulement a ébullition
sous-saturee sont illustrés dans les Figures 11.1, 11.2 et 11.3. Un liquide sous-saturé ou sous-refroidi,
circulant dans un canal chauffé, reste a 1’é¢tat monophasique tant que la température de la paroi
reste inférieure a la température de saturation du liquide pour la pression locale. Lorsque la
température de la paroi devient égale a celle de saturation locale, 1’ébullition ne peut apparaitre sur
la paroi car elle est insuffisante pour ’activation des sites de nucléation. L apparition des bulles
correspond au début de 1’ébullition locale (ONB) indicatif de I'initiation du processus d'ébullition
ou le double effet de la convection et la vaporisation est remarquable. L'ébullition locale est
caractérisée par I’initiation et activation de sites de nucléation et la formation de bulles par le fait
qu'il n’existe pas d'équilibre thermodynamique [46].

Les bulles créées ne peuvent croitre car, dés qu’elles grossissent, elles se condensent a partir de
leur ddéme au contact avec le liquide sous-refroidi. Une fine couche de bulles tapisse sur la paroi
du canal, leur nombre et leur taille augmentent dans le sens de I’écoulement avec la diminution du
sous-refroidissement. Au fur et & mesure que le fluide continue a s’échauffer et comme le nombre
de sites croit, la contribution de 1’¢bullition augmente au détriment de la convection
monophasique c’est la zone de 1’ébullition sous saturée partielle. Lorsque les bulles se détachent
de la paroi, c’est le point d’apparition significative de vapeur (OSV), qui correspond au début
d’une augmentation significative du taux de vide moyen dans le tube. Cette région de transition est
d'un intérét primordial car il est théoriquement admis que l'instabilité de I'écoulement sera plus
susceptible de se produire a proximité de ce point [47]. La température de la paroi reste
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sensiblement constante, ce point est souvent supposé coincider avec la transition entre 1’ébullition
sous-saturée partielle et 1’ébullition sous-saturée pleinement développée (FDB pour Fully
Developed Subcooled Boiling en Anglais) ou la contribution de la convection devient négligeable.

11.2.1. L’ébullition sous-saturée a haute pression

La plupart des efforts de recherche dans les quatre derniéres décades ont été consacrés a la
compréhension des mécanismes fondamentaux de I'ébullition sous-saturée dans des conditions de
haute pression, principalement pour les applications de production de I'énergie nucléaire. W. K. IN
et H. ANGLART ont étudié un écoulement diphasique dans un faisceau d'un assemblage
combustible de 6 crayons [48] [49] et T. IKENO et al. ont étudié un écoulement diphasique dans
un faisceau de crayons d'un assemblage combustible carré [50].

La modélisation numérique des ecoulements a ébullition sous-saturée requiere que les modeles et
les sous-modeéles des mécanismes doivent étre formulées en conséquence notamment lorsque le
phénomene ne peut pas étre décrit avec préecision. Ces modeles mécanistes sont généralement
basés sur des expériences et des observations justifiant ainsi des degrés divers de I'empirisme.

A commencer par les anciennes cartes de configuration d'écoulement, tels que celles proposées par
Bergelin et Kosterin [51], pour la sélection des couples de parametres appropriés pour représenter
les limites de transition de la configuration d'écoulement pour une grande variété de cartes de
configuration pour I'écoulement diphasique dans les canaux. La motivation pour les expériences
effectuées au CEA Grenoble sur I'étude de I'ébullition est due aux besoins de développement de
modeéle mécaniste [52].

Les modeéles mécanistes de I'ébullition sous-saturée basée sur des mecanismes de transfert de
chaleur soit a convection monophasique soit a transport de chaleur latente ou a micro-convection
en raison de l'agitation de bulles ont été proposées par Lahey [53]. Le transfert de chaleur latente a
partir de la base de la bulle par évaporation microcouche a son sommet par condensation a d'abord
été proposée par Bankoff [54] et depuis lors exploré par d'autres chercheurs. Gunther et Kreith ont
suggeré que la présence de la phase vapeur induit un mélange turbulent ou micro-convection
supplémentaire [52].

La plupart des études ont analysé la relation entre la chaleur et la paroi surchauffée au point
d'ébullition introduisant ainsi un critere pour la croissance de la bulle [55]. Ceci est basé sur
I'nypothése selon laquelle une bulle croit & partir d'un site de nucléation si la température du
liquide a I'extrémité de la bulle est supérieure a celle de la vapeur saturante.

Unal [56] a utilisé la photographie a haute vitesse pour mesurer l'initiation de I'ébullition de I'eau
et a propose une corrélation de flux de chaleur a I'ONB. Serizawa et Kenning [52] ont utilisé un
bilan thermique pour estimer les conditions a I'OSV qui inclut le transfert de chaleur a I'interface
liquide-vapeur. Ce modele requiert la prédiction du coefficient de transfert thermique interfaciale.

Les modéles qui prédisent la localisation de I'OSV peuvent étre divisés en trois groupes. Les
conceptions antérieures localisent 1'0OSV au point de début d’ébullition nucléée pleinement
développé. Les taux de production de vapeur et de condensation sont alors supposés étre égaux
puisque le flux de chaleur totale de paroi est utilisé pour générer de la vapeur et, a son tour, le flux
total de chaleur est fourni par les bulles de condensation au liquide sous-saturé. D'autres corréles
le taux de transfert de chaleur a I'OSV au détachement de la bulle et I'initiation de I'ébullition
pleinement développé. Saha et Zuber [57] ont proposé que I'OSV pourrait étre thermiquement ou
hydrodynamique contr6lé et défini la transition au nombre de Péclet (Pe = 70000 par exemple).
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Un autre groupe de modéles sont basés sur I'nypothése que I'OSV est situé au moment ou les
premiéres bulles partent de la paroi chauffée. Cependant, il peut étre démontré que les forces
statiques utilisees pour estimer les diameétres de détachement de la bulle pour ces modéles ne
donnent pas de résultats satisfaisants pour les cas des écoulements a ébullition sous-saturée a basse
pression [55].

Le troisieme groupe de modéles supposent I'existence de la couche de bulles et donc I'OSV est le
point ou I'éjection de la bulle se produit dans la couche de bulles. Serizawa et Kenning [52] ont
exploré l'idée de I'existence de la couche de bulles attribués a I'action des forces thermocapillaires.
Lorsque les bulles deviennent instables dans la couche de bulles, ils sont €jectés par la suite au
cceur du liquide.

Les modeles précédents ont été développés pour des applications a haute pression ou leur
applicabilité aux écoulements a I'ébullition sous-saturée a basse pression sont incertains. D'une
part, les bulles dans des conditions de basse pression se comportent différemment et se détacher
bien avant I'OSV. Aussi les bulles générées semblaient étre plus grandes et plus plates en
apparence comparativement aux plus petites, pres de bulles sphériques dans les écoulements a
haute pression.

11.2.2. Corrélations empiriques monodimensionnelles

Elaborées pour un sous-régime ou I’ensemble des régimes d’ébullition nucléée sous-saturée, elles
sont souvent utilisées dans les codes de calcul de type "1-D" ne nécessitant pas de connaitre la
répartition des flux a un niveau local.

11.2.2.1. Ebullition sous-saturée partielle

La cbte de la section a convection liquide monophasique, Figure 11.3, transition entre les deux
premiéres régions, est difficile a déterminer car 1’estimation de la surchauffe nécessaire a la
création d’une bulle de vapeur demeure délicate par ce qu’elle dépend de nombreux parametres
comme la rugosité, le vieillissement de la paroi et le dégazage du fluide [58].

La prédiction de la limite inférieure de la température de la paroi nécessaire pour obtenir
I’amorgage de 1’ébullition nucléée peut étre calculée a ’aide de la corrélation de Bergles et

Rohsenow [59] :

0.463p0-023%

dons
(ATsat)one = 0.556 IWl (1.1)

Ou p est en bar, q"one est en W/m? et T est en °C. Cette corrélation n'est valable que pour ’eau a
des pressions allant de 1.02 a 138 bars.

Une solution analytique a été établie par Davis et Anderson [59].
804, 12
= (T, — — (Z1OoNB 1.2
(ATsat)ONB (Tp Tsat)ONB (klhlvpv> ( )

Ou o est la tension superficielle en N/m et Tsa en Kelvin. Les propriétés physiques du fluide sont
calculées a la température de saturation.
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L’ébullition nucléée partielle est un régime d’ébullition nucléée situ¢ en amont de I’apparition de
la vapeur dans I’écoulement (OSV). Par conséquent, les corrélations associées ne concernent que
les configurations ou la vapeur n’est pas présente dans I’écoulement. Elles ne permettent pas de
renseigner les composantes du terme source de vapeur nécessaires au code de calcul CFD [44].

11.2.2.2. Ebullition sous-saturée développée
Les corrélations, pour les plus connues, exprimées de maniere simple en fonction du flux pariétal

g" en MW/m?, de la surchauffe pariétale ATs: en K et de la pression p en MPa. On peut citer
notamment les corrélations de Jens et Lottes [60] :

ATgqe = 25(q") /*e~P/62 (1.3)
Celle de Thom et al. [60] :
AT,q = 22.65(q")Y/2e7P/87 (11.4)
Et celle de Yin [59] :
AT.qe = 7.195¢"y182p=%072 pour 0.7 <y <1 (11.5)

11.2.2.3. Corrélations d’ébullition nucléée sous-saturée

Ces corrélations modélisent a la fois I'ébullition nucléée sous-saturée partielle et I'ébullition
nucléée sous-saturée développée, elles sont congues autour de deux types d’échanges de chaleur
différents, un échange de chaleur par convection forcée et un échange de chaleur par ébullition
nucléée. On peut citer notamment :

e Corrélation de Chen [61]: Elle est largement utilisée dans la littérature, elle contient deux
termes représentant deux mécanismes physiques différents (hy). Le premier terme traduit la
contribution de I’¢bullition nucléée sur la paroi (hnp). Il est obtenu a partir de la corrélation
d’ébullition nucléée en vase clos de Zuber-Forster pondérée par un facteur d’atténuation S. Le
second terme (heo) représente 1’effet de la convection forcée monophasique due au liquide,
modifiée par un facteur d’amplification F et calculée a partir de la corrélation de Dittus-
Boelter. La formulation de I'expression en tenant compte de ces deux mécanismes est :

hep =S * hnp + F + by (11.6)
kl().79 Cp?.45 p?.49
hyp = 0.00122 |—+——cb b | AT AP (1.7)
o> = ™ py
k
he, = 0.023Rel8Pr 4 5‘ (11.8)

En remplagant Re et Pr par leur expression on obtient :
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G(1—x)D1*® (ucp1®* k,
- l [ ) ]l . (11.9)

h., = 0.023 l

S est le facteur de suppression de I'ébullition nucléée agissant sur hns avec :

1
T ( ) 11.10
1+ 0.00000253[Re; F1-25]117 (11.10)
F peut étre considérée comme un facteur d'accroissement de convection diphasique :

0.736

1
F =235 (— + 0.213) (1.11)

Xtt

i est le parametre de Martinelli utilisé pour I'effet du diphasique sur la convection :

1 —x\2? 0.5 0.1
Xtt = ( ) (p_u> (ﬂ) (1.12)
X P Hy
e Corrélation de Gungor et Winterton [62] : En effectuant 4300 tests sur différentes substances

liquides et en reprenant 1’équation originale de Chen, Gungor et Winterton ont proposé les
corrélations suivantes :

hep =S * hypy + F * ey (11.13)
hyy = 55Pr012(—0.4343In(Pr)) " M=05(q")067 (11.14)
G(1 = x)D]°® jucp1®* k,
= 0.02 = 11.15
hep 003[ m l[k]zD (11.15)
1 0.86
F =1+ 24000B0o'6 + 1.37 (—) (11.16)
Xtt
Bo=_1 (11.17)
G * hlv
$= ( : ) 11.18
= \1+0.00000253[Re, F125]117 (11.18)

M est la masse moléculaire.

e Corrélation de Liu et Winterton [63] et [64] : Liu et Winterton ont proposé un nouveau modele
basé sur la somme asymptotique des deux termes de 1’ébullition saturée (nucléation et
convection). Le modele proposé se réesume comme suit :
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hep = [(S * hnp)? + (F * hep)?]%® (11.19)
hyy = 55Pr012(—0.4343In(Pr)) " M~05(q")067 (11.20)
G(1 - x)Dr's uCp1®* k,
hep = 0.023 [ ] ul (11.21)
b [ My k'l D
pl 0.35
F= [1 4 xPr, (— - 1)] (11.22)
Py
pr, = [P (11.23)
ky
S = (14 0.55F%1Re)16)1 (11.24)

Aucune de ces corrélations empiriques ne fournit une des caractéristiques du terme source
requises par la modélisation CFD, elles sont donc incompatibles avec une implantation dans un
code CFD.

11.2.3. Modeéles mécanistes

L’approche empirique consiste en [’élaboration d’une corrélation représentant au mieux des
mesures experimentales de flux critique. Celles-ci ont I’inconvénient de n’étre valables que dans
le domaine pour lesquelles elles ont été établies, toute utilisation en dehors de ce domaine étant
tres incertaine.

L’approche physique consiste en 1’identification et la modélisation des mécanismes de base
régissant I’ébullition, ces modeles sont le plus souvent dits mécanistes car ils résolvent des
équations mathématiques classiques de la mécanique des fluides qui décrivent les écoulements.
Plusieurs modeles mécanistes ont été proposés pour expliquer et prédire la répartition du flux de
chaleur pariétal a partir du flux pariétal imposé. L’avantage de ces modéles est de gagner en
précision, de mieux s’adapter a de nouvelles configurations et de mieux contréler 1'écoulement en
ébullition.

Les modéles de type mécaniste sont généralement utilisés dans les codes de calcul de la
mécanique de fluide numérique (CFD pour Computational Fluid Dynamics en Anglais) car ils
modélisent a priori plus finement et précisément les transferts de chaleur pariétaux. En particulier,
ils modélisent le flux de chaleur pariétal en flux de chaleur sensible et flux de chaleur latente net
“représentant” respectivement la quantité de chaleur dédiée au réchauffement du liquide et la
quantité de chaleur nette pour la génération des bulles de vapeur quittant la paroi.

Nous présentons trois modeles mécanistes de 1’ébullition nucléée avec le flux pariétal imposé et la
température de la paroi est la seule inconnue des modeles.

41



Chapitre Il : Modélisation de 1’ébullition nucléée sous-saturée convective

a. Modele RPI, développé par Kurul & Podowski dans Rensselaer Polytechnic Institute
[65] implanté dans les codes CFX et FLUENT de ANSYS, qui sera développé plus loin.

b. Modele de Basu et al. [66] [67],
c. Modeéle de Yeoh et al. [68] [69].
11.2.3.1. Présentation du modéle RPI

Le modeéle RPI a été développé initialement par Kurul et Podowski et a été appliqué dans les codes
CFD. Ce modele a été mis en ceuvre dans FLUENT au début via des fonctions définies par
l'utilisateur (UDF pour User Defined Function en Anglais), en conjugaison avec le modéle
Eulérien multiphasique.

Le terme "ébullition sous saturée" est utilisé pour décrire 1’état physique ou la température de la
paroi est suffisamment élevée pour enclencher I’ébullition au niveau de la paroi, quoique la
température moyenne du liquide dans le volume est inférieure a la température de saturation. Dans
ce cas, I’énergie est directement transférée de la paroi au liquide. Une partie de cette énergie fera
augmenter la température du liquide qui produira de la vapeur. Le transfert de chaleur de
I’interface fera, également, augmenter la température moyenne du liquide, cependant la vapeur
saturée se condensera. En plus, une partie de I'énergie peut étre transférée directement a partir de
la paroi a la vapeur. Ces mécanismes sont les bases du modele RPI.

Il'y a plusieurs mécanismes liés au cycle d'ébullition nucléée sous-saturée convective. lls difféerent
selon les caractéristiques des écoulements modélisés mais peuvent étre en général divisés en deux
étapes successives :

1. Naissance et croissance d'une bulle a partir d'un germe de vapeur piégé dans un site de
nucléation (cavité de la paroi),
2. Croissance (éventuelle) de la bulle lors du glissement de celle-ci sur la paroi.

Les modeles d'ébullition nucléée existant relient en général deux inconnues principales moyennées

spatialement et temporellement : la température de la paroi et la densité de flux pariétal, figure
1.4,
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Fig.11.4 : Schéma du modeéle de partitionnement de la chaleur selon
Kurul et Podowski [70]

Ce modeéle se base sur une répartition du flux pariétal g"w en trois contributions :

e ("cest le flux de chaleur monophasique par convection forcée,
e ("o est le flux de chaleur par conduction instationnaire (quenching heat flux),
e ("e est le flux net de chaleur par évaporation,

On obtient alors :

Iw=q9c+qo+qE (11.25)

La surface de la paroi chauffée est subdivisée en la zone Ay, qui est couverte par des bulles de
nucléation et une partie (1- Ap), qui est recouverte par le liquide.

e Le flux de chaleur monophasique par convection forcée g'c, a pour expression :
q"c = he(T, —T)(1 — 4p) (11.26)
o hc désigne coefficient de transfert de chaleur monophasique,

o Twest latempérature de la paroi,
o Tiest la température du liquide.
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e Lesmodeles du flux de chaleur par conduction instationnaire (quenching heat flux) q"o, est
la moyenne cyclique de transfert d'énergie transitoire liée au liquide de remplissage au
voisinage de la paroi, aprés détachement de la bulle est exprimé par :

2k
1 ¢ ﬂTl’AZT

o ki désigne la conductivité,
o T est la période,
o A représente la diffusivité définie par :

(T — T (11.27)

2= (11.28)
: P1Cpi '
e Le flux net de chaleur par évaporation g est donné par :
q"g = VaNypyhe, f (11.29)

Vg désigne le volume de la bulle basé sur son diametre de détachement,
Nw est la densite de sites de nucléation actif,

o représente la densité de la vapeur,

ht est la chaleur latente d’évaporation,

f représente la fréquence de détachement de la bulle.

O O O O O

La modélisation des paramétres principaux suivants permettent la fermeture du systeme
d’équations :

11.2.3.1.1. Influence de la surface
Elles basée sur le diamétre de détachement de la bulle et la densité de sites de nucléation

N, D2
K w w

Ay = K= (11.30)

Pour éviter les instabilités numérigues, en raison de non consolidation des corrélations empiriques
pour la densité de sites de nucléation, la zone d'influence doit étre limitée comme suit:

(11.31)

N, D2
Abzmin<1,K ‘”4 W)

La valeur de constante empirique est généralement égale 4, mais elle n'est pas universelle et peut
varier entre 1,8 et 5. Une relation pour cette constante a été implémentée sur la base de
constatations de Del Valle et Kenning, elle est définie comme suit :

K = 4.8¢(-7552) (11.32)

Jasup est le nombre de Jacob sous saturée défini comme suit ;
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P CplATsub

11.33
pvhfv ( )

] Asyp =

Ou ATsup est définie comme suit :
ATgup = Tsar — Ty (11.34)
11.2.3.1.2. Influence de la fréquence de détachement de bulles

Le modéle RPI utilise la fréquence de détachement de la bulle comme celle basée sur le contrdle
de I’inertie de croissance (non applicable a I’ébullition sous saturée)

PR 1G] (11.35)
T 3pDy,
11.2.3.1.3. Influence de la densité de sites de nucléation

La densité de sites de nucléation est généralement représentée par une corrélation en fonction de la
surchauffe de la paroi. L'expression genérale est de la forme suivante :

Ny = C"(Ty, — Tsae)" (11.36)

Ici, les parametres empiriques de Lemmert et Chawla sont utilisés, ou n=1.805 et c=210. D'autres
formules sont également disponibles, comme Kocamustafaogullari et Ishii défini comme suit :

Ny = f(p*)re™** (11.37)
Ou:
N, = N,,DZ (11.38)
.2
re = TC/DW (11.39)
20Tgq:

r. = — Sat_ 11.40

¢ pvhvaTw ( )

pr = (P p”)/pv (11.41)

Avec Dy diametre de détachement de la bulle est la fonction de densité définie comme suit :

f(p?) =2157e™7p"">2(1 4 0.0049p") "3 (1.42)
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11.2.3.1.4. Influence du diamétre de détachement de la bulle

Pour le modele RPI, par défaut le diametre de détachement de la bulle en mm est basé sur des
corrélations empiriques et se calcule par lI'expression suivante :

ATy,
D, = min (0.0014, 0.0006e_ﬁ> (11.43)

Tandis que Kocamustafaogullari et Ishii utilisent la corrélation suivante :

o
D,, = 0.0012(p*)°°0.0208¢ |——— 11.44
P 91 — py) (11.49)

Avec @ désigne 1’angle de contact en degré.

Le diameétre de détachement de la bulle, en mm, selon I’expression d’Unal est calculé par :

a

D,, = 2.42¢~5p%709 <—> (11.45)
Vbo
AT, A
vaHlv\/ na,,
b= ATsub ( )
B _ Py 11.47
2 (1 Pz)
Ub 0.47

—_ -1

¢ = (UO) = Up > 0.61ms™ ;" 661 ms (11.48)

1 - Up <0.61ms™1

P désigne la pression en Pa,

ATsa=Tw-Tsat est la surchauffe pariétale,

ATsub=Tsat- T €st la sous saturation du liquide pariétale,
Hiv représente la chaleur latente,

Up est la vitesse du liquide au cceur de I’écoulement,
aw représente la diffusivité thermique de la paroi,

Aw représente la conductivité thermique de la paroi.

O O O O O O O

Les tableaux I1.1, 11.2, 11.3 et 11.4 résument respectivement les différents modeles de densité de
sites de nucléation, les différents modeles de diamétre de détachement de bulle, les différents
modeles de la fréquence de détachement de bulles et enfin les différents modéles de la fréquence
de détachement de bulles mis en ceuvre dans ANSYS-CFX.
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Tableau I1.1 : Différents modeéles de densité de sites de nucléation

Auteur

Modéle

Kocamustafaogullari
et Ishii (1983)

Yang et Kim (1988)

Wang et Dhir
(1993)

Benjamin et
Balakrishnan (1997)
Basu, Warrier et
Dhir (2002)

Hibiki et Ishii
(2003)

Lemmert et Chwala

20T 4
N; = f(p*)Ry™** = (*)<—“‘f )
n=f(P")R; f(p ol s ATons

_o (71 -(8-8)°
N, = Nn.[; \/ﬁexp (T dBexp(—AR.)

cem (g7,
= Cexp
ATsat

Ny, = 7.81e72°(1 — cosO)R;®

1
N, = 218.8Pr163 (;) O~ O4AT3
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Tableau 11.2 : Différents modeéles de diamétre de détachement de bulle

Auteur Modéle
1/3
-5p0.709 ( , _ _
Levenspiel (1959) D _ 2.A42e P (q hsp (Ts Tl)) ¥y,
max Zcu1/3pghfg(na)l/z(bu?gz)l/z
L Dyax O T,—T;, \
Farajisarir (1993 Max— _ 10.02e%]q=1-65 (u)
y (1993) 2 0.02¢%a, T
0.9
Kocamustafaogullari _s, (AP o
. D; = 2.64e70 | — —
and Ishii (1983) d <pg glAp
2.42¢75p070
Unal(1976) D, = ° a
Vbd
o
Fritz (1935) D; = 0.2080 |[—
¢ ,’gAp
Tolubinskiy and . —ATsup
Kostanchuk (1970) D; = min [0.0006exp( a5 >,0.0014]
o C, AT
Cole (1967) Dy = 4e-2 |2 Proprt
ghp  pghsg

Cole and Rosenhow
(1968)

o <pfcpfAT>5/4
P\ Pghsg
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Tableau I1.3 : Différents modéles de la fréquence de détachement de bulles

Auteur Modéle
Cole (1960) fo |29 (o5 = py)
3Dgpy
Ivey (1967) f=09 JD:
0.5
Stephan (1992) 2Dd deg
Zuber (1963) _ # "gAP>025

Tableau 1.4 : Différents modéles de la fréquence de détachement de bulles mis en ceuvre dans

ANSYS-CFX
Parametre Modéle
Facteur de I'influence de la bulle
K 4
densité de sites de nucléation
N" [185(Tw - Tsat)]l'go5
fréguence de détachement de bulles
; 49(pr — py)
3Dapy
Temps d'attente de la bulle 0.8
tW T
Coefficient de transfert de chaleur

he

11.3. Conclusion

L'écoulement diphasique apparait trompeusement simple, mais il est assez complexe a modéliser.
La plupart des processus qui impliquent les écoulements diphasiques se produisent dans des
systemes fermés (généralement non accessibles a I'observation directe) d'ou la modélisation est un
outil nécessaire pour mieux comprendre ces phénomeénes. Les résultats de la simulation peuvent
ensuite étre utilisés comme base pour I'amélioration de la conception et les analyses de sireté du

systeme.
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Structure du code ANSYS Fluent

Lors du chapitre précédent, on s'est intéressé a la modélisation de 1’¢bullition nucléée sous-saturée
convective afin d’améliorer la prédiction des grandeurs locales dans les écoulements diphasiques
bouillants proches des configurations des coeurs PWR.

Dans la premiere partie de ce chapitre, nous proposons une description générale des échelles
d'analyse qui permettent la prédiction d’écoulement fluides, 1’objectif de cette partic est de mettre
en évidence les avantages de la mécanique des fluides numériques CFD par rapport aux autres
méthodes scientifiques.

La seconde partie est consacrée a I’examen des différentes techniques de la mécanique des fluides
numeériques (CFD) qui sont utilisés pour modéliser les processus physiques impliqués dans
I’ébullition nucléée sous-saturée convective, ou le code CFD ANSYS FLUENT est I’outil de
calcul qui a été choisi pour réaliser cette étude.

Ce code de calcul multiphasique propose de nombreux modeéles, ainsi que des modéles nécessaires
a leur fermeture, tels qu’ils sont actuellement disponibles dans la version V14.0.5. Dans ce qui
suit, nous nous attardons essentiellement sur les options que propose le code Fluent pour des
problemes tels que les notre.

111.1. Echelles d'analyse

Il existe un grand nombre de codes industriels conviviaux, permettant la prédiction d’écoulement
fluides par la résolution des équations de Navier-Stokes grace aux méthodes des volumes finis,
des différences finies ou des éléments finis. Chaque type d'échelle d'analyse lui correspond des
codes spécifiques, on cite ci-dessous quatre types d'échelles.

a) DNS : Pour Direct Numerical Simulation en Anglais : C'est la simulation numérique direct qui
est une échelle submillimétrique, elle décrit la dynamique spatio-temporelle du fluide dans son
détail, elle sert a lI'analyse des phénomeénes individuels comme le cas du flux de chaleur
critique (CHF pour Critical Heat Flux en Anglais). Parmi les codes en retrouve Trio-U,

b) CFD : Pour Computational Fluid Dynamics en Anglais : C'est la mécanique des fluides
numériques qui est une échelle millimétrique, elle sert a l'analyse locale en 3D des
phénoménes complexes comme [I'ébullition et le choc thermique pressurisé (PTS pour
Pressurized Thermal Shock en Anglais). Parmi les codes en retrouve Fluent, CFX et STAR-
CD,

c) Composant : C'est un code canal qui est une échelle centimétrique, ce type de code sert a
I'analyse d'objets technologiques comme le cceur d'un réacteur, générateur de vapeur ou
condenseur. Parmi les codes en retrouve THYCA, FLICA et GENEPI,

d) Systeme : C'est une échelle systéeme, elle sert a I'analyse du fonctionnement global du systeme,
ce type de codes traitent généralement les accidents de perte de réfrigérant (LOCA pour Loss
Of Coolant Accident en Anglais) et la rupture d'une ligne de vapeur (SLB pour Stream Line
Break en Anglais). Parmi les codes en retrouve RELAP et CATHARE.

Comme il a été dit précédemment, pour notre cas, nous avons eu recours a I'échelle millimétrique
via le code FLUENT, soit le code le plus populaire, commercialisé par ANSYS Incorporated

49



Chapitre 111 : Structure du code ANSYS Fluent

version 14.0.5, la premiére version était lancée en Octobre 1983. C’est un code écrit avec le
langage de programmation C et utilise pleinement la flexibilité et la puissance offertes par ce
langage (allocation de la mémoire dynamique). En outre, il utilise une architecture qui lui permet
de s’exécuter en tant que plusieurs processus simultanés sur le méme poste de travail ou sur des
postes séparés (calcul parallele), pour une exécution plus efficace.

Les équations de la dynamique des fluides et les algorithmes numériques nécessaires pour les
résoudre, ont été bien connues depuis des siecles. Cependant ce ne fut que le développement de
I'ordinateur, il ya plusieurs décennies, qu'il est devenu possible de modéliser le comportement des
fluides.

Le solveur FLUENT est un code CFD a usage genéral. Les grandes capacités de modélisation
physique du FLUENT ont éte appliquées a des applications industrielles allant de I'écoulement de
I'air sur une aile d'avion jusqu’a la combustion dans un four, des colonnes a bulles a la production
de verre, de la circulation sanguine & la fabrication de semi-conducteurs, de la conception de salles
propres aux usines de traitement des eaux usées. La capacité du logiciel a modéliser les moteurs a
cylindres, 1’aéroacoustique, les turbomachines et les systemes a plusieurs phases a permis d'élargir
sa portée.

Fluent propose de nombreux modéles physiques et schémas numériques avec lesquels 1’utilisateur
est normalement en mesure de modéliser tous les écoulements fluides, compressibles ou
incompressibles, impliquant des phénoménes physiques complexes tels que la turbulence, le
transfert thermique, les réactions chimiques, les écoulements multiphasiques... etc. Toutefois, il
existe dans la nature une multitude de comportements physiques différents et il est impossible
pour un logiciel de tous les prendre en compte. C’est pourquoi, I’'un des avantages de FLUENT
réside dans la possibilité de créer des fonctions définies par ’utilisateur (UDF) se sont des sous-
programmes (macros) en écrit C dans le but de spécifier des options trop compliquées pour étre
prévues par le logiciel. Sur le plan physique, elles permettent par exemple de spécifier des
conditions initiales et aux limites, d’ajouter des termes sources a certaines €quations, de modifier
des lois de comportement au niveau des parois. Sur le plan numérique, elles rendent également
possible la spécification d'une grille variant avec le temps, la modification des schémas de
résolution, le controle et I’optimisation de la convergence au cours des itérations.

I11.2. Avantages des codes CFD

La mécanique des fluides numérique CFD a un certain nombre d'avantages par rapport aux autres
méthodes scientifiques, en particulier si on le compare a I'expérimentation physique. Parmi ces
avantages on cite [71]:

a) Reproductibilité : Comme il n'y a pas de variables hors du contréle de I'expérience, le modeéle
va reproduire les mémes résultats a chaque exécution,

b) Paramétrage : Une fois qu'un modele est mis en place, il est triviale de modifier une valeur
d'entrée et de ré-exécuter. Beaucoup de codes CFD ont un mode batch pour permettre a de
nombreux cas de mettre en attente et exécutées sans intervention de l'utilisateur. Ceci peut étre
utilisé, par exemple, pour l'obtention des résultats sur une plage de débits, ou a "optimiser" la
valeur de certains paramétres,

c) Economie : Une étude numérique ne nécessite que trés peu d'équipement, d'espace et
d’homme-heures. Bien que le temps réel du processus de modélisation soit moins pour la
plupart des écoulements, la possibilité d'exécuter des expériences directes 24x7, signifie que le
temps global pour une étude est réduit, ce qui conduit généralement a des avantages
économiques. (par exemple, réduction des délais de commercialisation, etc.) De la méme
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d)

f)

maniére, les expériences physiques peuvent avoir un "colt" en termes d'impact sur
I'environnement et les considérations de santé et de securité, qui ne serait pas applicable a une
simulation numérique,

Flexibilité : Un modele CFD permet la variation indépendante de tous les parameétres du
modele, avec trés peu de limitations. L'expérimentation physique tend a étre beaucoup plus
limitée. Par exemple, la pente d'un véritable tunnel est fixe, mais dans un modele CFD le
vecteur de gravité peut prendre n'importe quelle valeur,

Pleine échelle : Les techniques CFD ne nécessitent pas une mise a I'échelle artificielle, qui est
souvent une limitation des expériences physiques,

Analyse : L'expérimentation physique nécessite de I'instrumentation (thermocouples, sondes
de vitesse, capteurs de pression, infrarouge (IR) imagerie, etc.) afin de produire des données
quantitatives. Cette instrumentation est toujours limitée et est souvent le principal obstacle de
la procédure expérimentale. En revanche, un modéle CFD contient intrinsequement toutes les
données (et plus) qui pourrait jamais étre nécessaires.

Toutefois, les CFD ne devraient pas étre considérés comme un remplacement de I'expérimentation
physique ou de I'analyse théorique. Les résultats d'un modéle CFD sont dénués de sens sans la
validation des données expérimentales.

111.3. Vérification et validation

Dans le contexte de la modélisation par CFD, la vérification, comme indiquée dans la Fig.I11.1, est
définie comme le processus de détermination que I'implémentation du modele représente avec
précision la description conceptuelle du développeur du modele et la solution du modele. Alors
que la validation est le processus de détermination du degré auquel un modele est une
représentation exacte de la réalité du point de vue des utilisations prévues du modeéle [71].
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Fig.l11.1 : Développement, vérification et validation d’un modéle [72]

La vérification est peut-étre plus facile par rapport a la validation, en particulier lors de I'utilisation
des codes bien établies, telles que FLUENT ou CFX, qui sont testés périodiquement dans le cadre
de leur développement. Néanmoins, le processus de Vérification doit inclure les décisions de mise
en ceuvre effectuées par l'utilisateur, notamment le maillage, mais aussi le pas du temps, schéma
de discrétisation, facteur de sous-relaxation, les critéeres de convergence, le choix des sous-
modeles, et ainsi de suite, cas par cas.

Il est important de ne pas faire preuve de complaisance en se fondant sur la réputation d'un code
particulier, comme il est fréquent, en particulier lors de I'utilisation des fonctionnalités nouvelles
(ou fortement modifiées), de surgir des bugs évidents et des erreurs de programmation. Il est tout a
fait possible, par conséquent, que les bugs plus subtiles existent et sont restés inconnus en dépit
d'une large base d'utilisateurs. En ce sens, la vérification a 100% n'est pas possible.

D'autre part, la validation est le processus d'indication que les résultats du modele correspondent a
ce qui se trouve dans le monde réel, elle est simplement obtenue en comparant directement les
résultats expérimentaux avec ceux des modeles. La validation peut, également, étre realisee en
fonction des résultats d'analyse ou en I'absence de résultats directement applicable, une validation
secondaire (ou la validation est effectuée sur un autre scénario, mais liés) pourrait étre envisagée.
Les données utilisées dans la validation devraient étre adaptées a l'usage prévu du modele. Par
exemple, si les donnees de température de certains thermocouples peuvent étre utilisées pour
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valider les résultats d'un modeéle, il ne découle pas nécessairement que les vitesses dans le modeéle
seront également correctes. En ce sens, la validation a 100% n’est également pas possible.

111.4. Modélisation des écoulements multiphasiques par une approche Eulérienne

Il 'y a deux approches pour la modélisation des écoulements multiphasiques : I'approche Euler-
Lagrange et I'approche Euler-Euler.

Dans l'approche Euler-Lagrange, la phase liquide est traitée comme étant un continuum en
résolvant les moyennes temporelles des équations de Navier-Stokes, tandis que la phase dispersee
est résolue par le suivi d'un grand nombre de particules, bulles ou gouttelettes a travers le calcul du
champ d'écoulement. Une hypothése fondamentale dans ce modele est que la phase dispersee
occupe une fraction faible du volume, bien que la forte charge massique soit acceptable, rendant le
modele inapproprié pour des applications ou la fraction volumique de la phase dispersée est non
négligeable.

Dans les écoulements disperses, les bulles ou les particules séparées peuvent étre suivis en
utilisant des phénomenes physiques détaillées pour l'interaction entre la phase dispersée et la
phase continue. Si le nombre de particules / bulles est faible et la réaction de la phase continue est
négligeable, le temps de calcul est faible. Mais, pour un nombre élevé de particules réparties sur
I'ensemble du domaine de calcul de la rétroaction de la phase continue, le temps de calcul
augmente de maniére significative, en particulier pour le suivi des particules stochastiques [70].

Dans l'approche Euler-Euler, les différentes phases sont traitées, mathématiquement, comme un
continuum interpénétrant. Etant donné que le volume d'une phase ne peut pas étre occupé par les
autres phases, le concept de la fraction volumique de phase est introduit. Ces fractions de volume
sont supposées étre des fonctions spatio-temporelles continues et leur somme est égale a I'unité.
Une formulation plus générale est utilisée par cette technique. Ici, les interactions entre les deux
phases sont des volumes moyens pour toutes les interactions au sein d'un volume de controle.
Cette technique convient tres bien pour la méthode des volumes finis [70].

Dans le logiciel commercial CFD, ANSYS Fluent, trois différents modéles multiphasiques Euler-
Euler sont disponibles : modéle de volume de fluide (VOF), modele de mixture et le modéle
Eulérien. Dans la présente étude, le modele Eulérien est utilisé, ce modéle est le mieux adapté
pour notre cas, a savoir I'étude de 1’ébullition nucléée pour la prédiction de la fraction de la vapeur
lors d'un écoulement en ébullition sous saturée.

111.4.1. Equations principales

Pour décrire mathématiquement I'état d'un fluide en mouvement, on a besoin de décrire la
distribution des vitesses du fluide v = v(x; y; t) ainsi que celle de ses caractéristiques
thermodynamiques telles que la pression P = P(x; y; t), la température T = T(x; y; t) et la densité

p=p (X y; ).

En écoulement multiphasique par l'approche Euler-Euler, les phases sont supposées étre en
interpénétration continues. L'une des phases est définie comme étant continue et l'autre comme
dispersée. Les vecteurs de pression et de gravité sont partagés par les deux phases, tandis que
d'autres variables sont en phase specifique. Le seul changement notable a la solution de la
premiére phase est la présence de forces interfaciales.
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Ce modele est le plus général et le plus complexe parmi tous les modéles des écoulements
multiphasiques. Chaque phase est supposée former un milieu continu. Son mouvement est simulé
avec son propre systéme d'équations de Navier-Stokes, équation de continuité et I'équation de
I'énergie. Selon ce modele, les équations écrites pour chaque phase sont résolus conjointement. A
des valeurs élevées de a4, seul le modele Eulérien est utilisé pour la simulation adéquate de ces
écoulements. L'ensemble d'équations gouvernantes qui régissent ce modele sont :

a) Fraction volumique

La caractérisation de I'écoulement multiphasique, comme il est décrit dans le modéle Eulérien,
dépend de la notion de fractions volumiques phasiques. Fraction de volume qui est désigné ici par
Vq représente le volume occupé par chaque phase. Les equations de conservation de masse et de
mouvement devraient étre satisfaites pour chaque phase, individuellement. Ensemble, la moyenne
de la balance locale instantanée pour chacune des phases peut étre utilisée dans la dérivation des
équations de conservation [73]. La dérivation des équations de conservation peut également étre
faite grace a l'utilisation de I'approche de la théorie de mélange [73]. Le volume de la phase g, noté
Vg, est définie par :

v, =fv 2, dv (I11.1)

zaq -1 (111.2)

n
q=1

Avec

La densite effective de la phase g est définie en tant que :

Pq = QgqPq (11.3)
Ou pq est la densité physique de la phase g.
b) Equation de conservation de la masse

L’équation de continuité de la "™ phase du modéle Eulérien multiphasique s’écrit comme suit
[74], [16] :

d(agpq) n
aqtpq V. (agpqiiy) = Z(mpq —1itgy) + 5, (111.4)

p=1

Ou l'indice p indique la p®™ phase et n est le nombre de phase dans le systtme. o, pq €t iq
représentent respectivement la fraction de volume, la densité et la vitesse du vecteur de la g™
phase. ritpq caractérise le taux de transfert de masse de la p®™ a la q**™ phase et gy caractérise le
taux de transfert de masse de la g'*™ & la p™™ phase par évaporation ou condensation. Smq
représente la source de masse de la g™ phase.

c¢) Equation de conservation de la quantité de mouvement

L’équation de conservation de la quantité de mouvement pour la g™ phase s’écrit comme suit
[75], [16]:
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a(“qpqﬁq) 5 o
—at + V. (aqpququq)
n
=—agVp+agpeg +V.atg + (qu + MpqUpg — mqpqu)
p=1
+ (Fq + Fdrag,q + Flift,q + va,q + Fturbulent,q + Fwall,q)

Dans I'équation (I11.5), p représente la pression, 7, le tenseur des contraintes visqueuses, g
représente le vecteur gravité, R,, la force d’interaction entre phases, u,, €t ug, désigne les

vitesses relatives entre phases et les forces ﬁq,Flift,q et ﬁvm,q désignent respectivement toutes les
forces externes volumiques, la force de portance et la force de la masse virtuelle de la "™,

3 2
T, = aguy|[(Vi, + Val)] - §aq,qu. gl (111.6)

Ou p, désigne la viscosité de la g™ phase, I désigne le tenseur unité, g représente le vecteur
gravité et i,,, désigne la vitesse de I’interface définie comme suit :

My > 0 (de la p™®™@ ala q*™°phase) - Uy, = U,
My < 0 (de la ql:‘:*me ala pf‘?mephase) - Uy = Uy (11.7)
Mgy > 0 (de la ¢**™¢ A la p*™°phase) - U, = U,
gy < 0 (de la p™™€ ala q¢*™*phase) - U,y = U,

La force d’interaction entre phases ﬁpq a pour forme :
n n
Z R,y = Z K,q (i, — 1) (111.8)
p=1 p=1
K, représente le coefficient d’interaction entre phases. Pour les écoulements gaz-liquide, la phase
liqguide est supposée de forme gouttelettes. Le coefficient d’interaction pour ce genre
d’écoulements peut s’écrit sous la forme générale suivante :
Kpq = aga,pp fdr/Tpar (111.9)
Tpar désigne le temps de relaxation des particules défini comme suit :

Tyar = Ppd2q/18 1, (111.10)

Avec d,qest le diametre des gouttelettes de la g™ phase et £, est la force de trainée définie par
le modele de Schiller and Naumann entre un gaz et un liquide comme suit :

far = CpRe,, /24 (m.112)
Cp désigne un coefficient de traing, défini comme suit :
Cp = 24(1 + 0.15Re)$%7) /Rey, (111.12)
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Rey, représente le nombre de Reynolds relatif entre la p'*™eet la '*™ phase. Ce nombre pour la
phase primaire p et la phase secondaire g est défini comme suit :

Re,q = padyl|ti, — tg|/1g (111.13)
d) Equation de I'énergie

Similairement, I’équation de conservation de 1’énergie pour la g™ phase s’écrit comme suit [74],

[16], [75] :

a(“qquq) - opq | 3
— + V. (agpqigHy) = —aq ¥ + 7,
n (n.14)
: V'ﬂq - V. Elq + Sq + Z(Qr)q + mqupq - mquqp)

p=1

OU Hq désigne 1’enthalpie de la g™ phase, qq est le flux de chaleur, S, est la source de chaleur
externe, Q,, représente 1’échange de chaleur entre phase et H,, et H,, sont les enthalpies
d’interphase, par exemple, l'enthalpie de la vapeur dans le cas de 1'évaporation et l'enthalpie du
liquide en cas de condensation.

Le flux de chaleur g, est défini ainsi :

g = —kq 9T/ 52 (111.15)
OU k, est la conductivité thermique de la g™ phase.

Le taux de transfert d’énergie revient a la différence de température entre phases défini comme
suit :

Qpq = hpq(Tp - Tq) (111.16)

Le coefficient de transfert de chaleur entre la p™ et la g™ H,,,, est lié par le nombre de Nusselt
de la p*™phase :
hyq = 6kqa,a, Nuy,/d, (.17

Nu,, représente le nombre de Nusselt de la p®™ phase. Défini, pour le transfert de chaleur entre
liquide et gaz, par la corrélation de Ranz-Marshal comme suit :

Nu, = 2 + 0.6Re)>Pr)33 (111.18)

Ou Re, est le nombre de Reynolds basé sur le diametre des bulles de la p'™e phase et Pr, est le
nombre de Prandtl de la "™ phase.

111.4.2. Transfert de la quantité de mouvement a ’interface
Le transfert de la quantité de mouvement a 1’interface peut inclure quatre forces : force de trainee,

force de portance, force de la masse virtuelle et la force de dispersion turbulente, décrites dans les
équations de conservation, coefficients interphasiques d'échange et les modéles de turbulence.
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1. Aire de I’interface
L’aire interfaciale est un paramétre important pour la force de portance et le processus de transfert
de chaleur. Pour I'ébullition dispersée, 1’aire de I’interface, est basée sur le diametre de la bulle.
Cependant, au cours de la coalescence de bulle, I’aire doit étre modifiée [74]:

a. Modele de la particule

A = (1.19)

b. Modeéle symétrique

6 1-—
4, =S~ a) (111.20)
Dy,
c. Modeéle Ishii

_ 6“17(1 - av)min(aw av,crit)

A =
l Dy (1 — min(av, av,crit))

(In.21)

2. Force de portance de ’interface (Drag force)

La force de portance de I’interface est calculée selon le modéle de la particule, équation (111.19).
Sa forme genérale est [70] :

Fp=-F) =075 g—’;plCDIVz -,V -V,) (111.22)

Ou D, est le diameétre de Sauter, diamétre moyen de la bulle qui peut étre une constante, une
fonction UDF ou une corrélation de la sous saturation locale ATy, = Tsq: — T; [76], [74]:

0.00015 - AT,,>13.5K
D, = [0.00015-0.0001 AT,,, —  0<AT.,<13.5K (111.23)
0.00015 - AT, <0 K

Et C, désigne le coefficient de portance, donné par la corrélation d’Ishii.
3. Force de trainée de I'interface (Lift force)
Fl, = —F4 = —Coawp(V, = Vi) x (V x V) (111.24)
Avec C; représente le coefficient de la trainée calculé a partir de la corrélation proposé par
Moraga. Dans cette corrélation, le coefficient de la trainée est calculé a partir du produit du
nombre de Reynolds de la bulle et le nombre de Reynolds de cisaillement de la bulle [74], [76],

[77].

Le coefficient de la trainée combine I'action des deux forces opposées :
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i. la force classique de la trainée aérodynamique qui résulte de l'interaction entre la bulle
et le cisaillement du liquide, influence positive sur C;,

ii. l'interaction entre la bulle et le sillage des tourbillons des bulles détachés, influence
négative sur Cy.

4. Force de la masse virtuelle (Virtual mass force)

= g aI7 — — 617 — —
FIY;M = _FJLM = CVM(XU,D[ l(a_; + Vl' VV1> - <_tv + Vv V%)l (|”25)

Ou Cyy est le coefficient de la force de la masse virtuelle et est égal 4 0.5 [77], [76], [74].
5. Force de dispersion turbulente (Turbulent dispersion force)
ﬁlT;D = _ﬁng = —Crppik,Va, (111.26)

Ou Crp est le coefficient de dispersion turbulente et est égal a 1 et k; désigne 1’énergie cinétique
de la turbulence du liquide [76], [74].

6. Force de lubrification pariétale (Wall lubrication force)

Le champ d'écoulement autour d'une particule est modifié dans le voisinage d'une paroi. Cela
donne lieu a une force de lubrification visqueuse, ce qui tend a repousser les particules loin de la
paroi. En supposant que les bulles ont une forme sphérique, cette force a été modélisée par Antal
et al. [78]. Pour un ecoulement a faible vide laminaire on a [77] :

- —\2
> > a V-V D
BW — W — _ upz(Dzb b [cm + szy_”,o] 7, (11.27)
w

Avec y,, est la distance a la paroi la plus proche, 1, est I'unité normale pointant vers I'extérieur a
partir de la paroi et C,,;, = —0.01 et C,,, = 0.05 sont les coefficients de lubrification pariétaux.

111.4.3. Transfert de chaleur a ’interface

1. Transfert de chaleur au liquide

Comme les bulles partent de la paroi et se déplacent vers la région sous saturée, il y a un transfert
de chaleur de la bulle vers le liquide, qui est définie comme suit [74], [76]:

Qu = hyAi(Tsqr — TY) (111.28)
Ou hy; est le coefficient de transfert chaleur, la corrélation de Ranz-Marshall donne :
A
hy; = D_Nu (11.29)

b

Avec D, le diamétre de Sauter (diametre moyen de la bulle), A4; est I’aire interfaciale déterminée
selon I’équation (II1.19) et Nu est le nombre de Nusselt.

Cas de condensation (Ja < 0), Nusselt se calcule comme suit :
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Nu = 2 + 0.6Re%5Ppr0:33 (111.30)
DV,

Re = ?Vrd (111.31)
l

Pr désigne le nombre de Prandtl du liquide, V,..; désigne la grandeur de la vitesse relative entre
phases, v; est la viscosité cinématique du liquide et Ja est le nombre de Jacob calculé selon
1I’équation (11.33).

Cas d’évaporation, Nusselt se calcule comme suit :

4Pe 12
Nu=max| [—,—Ja,?2 (111.32)
’ T m

Pe est le nombre de Péclet et se calcule par :

_ Db Vrel
a

Pe (111.33)

a,; représente la diffusivité thermique du liquide.

2. Transfert de chaleur a la vapeur
L’interface de transfert thermique a la vapeur est calculée en utilisant la méthode de "A pas de
temps de retour a saturation”. En supposant que la vapeur conserve la température de saturation

par évaporation/condensation rapide [76], [74].

aypyC

Qui = St 2 (Tsat - Tv) (111.34)

Ou &t est le pas de temps égale a 0.05 (par défaut), C,,, désigne la capacité calorifique isobare de
la vapeur.

111.4.4. Transfert de masse
1. Transfert de masse de la paroi a la vapeur
Le débit massique d'évaporation est appliqué a la cellule proche de la paroi et il est dérivé du flux

de chaleur d'évaporation, I'équation (111.34) [76], [74].

_
h’f‘U + CplATSClt

T (111.35)

2. Transfert de masse a Pinterface

Le transfert de masse interfaciale dépend directement du transfert de chaleur interfaciale. En
supposant que la totalité de la chaleur transférée a l'interface est utilisée dans le transfert de masse
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(par exemple évaporation ou condensation), le taux de transfert de masse interfaciale s'écrit
comme suit [76], [74]:

.
= Ty + Ty, = % (111.36)
fv

111.5. Modélisation de la turbulence

L'écoulement turbulent est un phénomene trés important dans le domaine industriel. La turbulence
est un phénomeéne nature qui a lieu au sein des fluides lorsque les gradients de vitesse sont
importants, cela dérive en une perturbation dans le domaine de I'écoulement comme une fonction
d'espace et de temps par exemple la fumée dans l'air, la condensation de I'eau sur la paroi, les
vagues entre autres. Un écoulement turbulent est caractérisé par [79]:

e Irrégularité dans le temps et dans I'espace : L'écoulement est trés sensible aux perturbations,
méme faibles, celles-ci ayant tendances a s'amplifier pour de faibles viscosités. Ainsi, I'état
turbulent n'est connu qu'a travers des grandeurs moyennes et fluctuantes. L'analyse de tels
écoulements se fait ainsi de maniere statistique. Sa modélisation est donc tres délicate,

e Présence des structures de tailles tres différentes qui interagissent entre elles : Plus le nombre
de Reynolds est important, plus la différence de taille entre les plus petites structures et les
plus grandes présentées dans I'écoulement est importante,

e Caractere dissipatif : La viscosité du fluide est a l'origine de la dissipation de I'énergie
cinétique turbulente produite aux grandes échelles. Cette énergie se transforme en chaleur,

e Caractere diffusif : La turbulence augmente le taux de mélange et de diffusion des espéces
chimiques.

Dans le cas des écoulements monophasiques, les modeles de fermeture sont normalement utilisés
afin de montrer les influences des fluctuations de la vitesse turbulente et les quantités scalaires. En
comparaison aux écoulements monophasiques, la modélisation de la turbulence dans les
simulations multiphasiques est extrémement complexe en raison du grand nombre de termes dans
les équations de quantité de mouvement nécessitant la modélisation. La modélisation de la
turbulence dans les écoulements diphasiques peut étre réalisée en utilisant soit des modeles k-& ou
modeles Reynolds-Stress (RSM) [73].

La Fig.l11.2 résume les différents types de modéles de turbulence : Moyenne de Reynolds des
équations Navier-Stokes (RANS), Simulation des grandes échelles (LES) et la Simulation
Numérique Direct (DNS). Le cadre en gras indique les modéles disponibles dans les codes
standards CFD comme celui utilisé dans cette étude, FLUENT.
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RANS-based models —» Zero-Equation Model

One-Equation Models
Spalart-Allmaras
Two-Equation Models

Standard k-g :
RNG k-£ Increasing
Realizable kg computational cost
: per iteration

Standard k-o
SST k-©
Reynolds Stress Model (RSM)

Large Eddy Simulation (LES)

Direct Numerical Simulation (DNS)

Fig.111.2 : Modeéles de la turbulence [80]

Le tableau IIl.1 résume le comportement des modéles de turbulence RANS et fournit des
directives pour les situations ou leur utilisation est appropriée. Le modéle k-¢ et le modéle k- sont
réputés pour fournir des performances supérieures dans les couches limites d'un écoulement a
proximité immédiate des parois et les plus appropriés pour la couche limite des écoulements
complexes sous un gradient de pression.

Tableau I11.1 : Comportement et utilisation du modele de turbulence RANS [80]

Modele Comportement et Utilisation
Economique pour le maillage grossier. Performances faibles pour les écoulements 3D, les
écoulements cisaillés libres et les écoulements avec une forte séparation. Approprié aux
écoulements externes/internes modérément complexe (quasi-2D) et les écoulements dans les
couches limites sous gradient de pression (surfaces aérodynamiques, ailes, fuselage d'avion, les
missiles, les coques de navires).

Spalart-
Allmaras

Robuste. Largement utilisé, malgré les limites connues du modele. Mauvaise performance pour
les écoulements complexes impliquant I sévere, la séparation, la forte courbure
aérodynamique. Convient pour les versions initiales, premiere sélection des conceptions
alternatives et des études paramétriques.

Standard k-¢

Approprié aux écoulements de cisaillement complexes impliquant la déformation rapide,
tourbillon modérée, vortex et les écoulements localement transitoires (par exemple, la séparation

RNG k-¢ de la couche limite, séparation massive et décollement de tourbillon derriére de corps non
profilés, perte de vitesse dans les diffuseurs de grand angle, ventilation des piéces).
Realizable k-e Offre en grande partie les mémes avantages et a les mémes applications que RNG. Incapable

d'utiliser de multiples référentiels. Peut-&tre plus précis et plus facile & converger que le RNG.

Une performance supérieure pour les écoulements dans les couches limites, cisaillement libre et
les écoulements a faibles Re. Convient pour les écoulements complexes dans les couches limites

Standard k-w sous gradient de pression (aérodynamique externe et turbo-machines). Peut étre utilisé pour les
écoulements de transition tend cependant a prévoir début de la transition). La séparation est
généralement prévue pour étre excessive et précoce.

SST k-w Des avantages similaires que le modéle standard k-w. La dépendance de la distance de la paroi
rend ce modéle moins approprié pour les écoulements de cisaillement.
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Physiquement, c’est le modéle le plus solide des modeles RANS. Evite I’hypothése de viscosité
turbulente isotrope. Nécessite plus de temps CPU et de mémoire. Plus difficile a converger en
raison de la fermeture du couplage des équations. Convient pour les écoulements complexe 3D
avec une forte courbure aérodynamique, forte turbulence/rotation (par exemple, conduites
courbés, des chambres de combustion de trés grande turbulence a ’entrée, cyclones).

RSM

Fluent propose trois catégories de modeles de turbulence multiphasiques et elles sont toutes
applicables a I'ébullition : Mixture, dispersée et par phase. Sous chaque catégorie, une gamme a 2
équations et a 7 équations des modeles de turbulence sont disponibles. Introduction de ¢ pour
représenter les équations scalaires de turbulence (soit un mélange, pour le modele de mixture, ou
une variable de phase). Apres option pour les équations différentielles a résoudre, s’agissant ici de
la modélisation mathématique, il est nécessaire par ailleurs de transformer ces équations en
équations algébriques (modélisation numérique), ou toutes les variations continues des variables
de I’écoulement doivent étre représentées par des valeurs en des points discrets dans 1’espace, les
équations de modélisation de la turbulence ont la forme générale suivante [74], [16]:

3(aqpq®q) (111.37)

5 V- (aqpqliq®q) = V- (aqlpqV84) + agSuq
Ou I, est le terme de diffusion, Sy, est le terme source comportant production, dissipation et
termes extra source résultant des interactions des bulles turbulentes. Pour les modeles de
turbulence de la mixture, le volume de la fraction de la phase a, est égal a 1.0 pour I'equation de
mixture. p, est la masse volumique de la phase mixture et i, est la vitesse de la mixture ou de la
phase (en fonction des équations).

Le modéle de mixture représente la premiére extension du modele monophasique k-&, c'est le
modele le plus utilisé dans la littérature ainsi que dans les codes commerciaux tel que Fluent, il
s’agit d’un modéle a deux équations introduit pour la premicre fois par Chou en 1945 et dont on
doit la forme actuelle & Launder et Sharma, en 1974. Ce modele est considéré comme le modéle
de turbulence multiphasique par défaut. Lorsque le rapport de densité entre les phases est proche
de 1 et lorsque les phases se séparent, pour des écoulements diphasiques stratifiés, ce modéle peut
étre appliqué de facon appropriée. Dans chacun de ces deux cas, en utilisant les vitesses de
mélange et des propriétés est suffisant afin de capturer les caractéristiques importantes de
I'écoulement turbulent. L'équation de I'énergie cinétique turbulente et de son taux de dissipation
qui décrit ce modéle sont [73], [16], [81]:

(P k
(pmk) + V. (pmiimk) = V. (“t—m Vk> + Grm — Pme + Sk (111.38)
ot o :
et
0 € £
(f;,: ) + V. (ppitime) = V. (P‘;m vg) + (C1eGrm — C2epm€) + Se (111.39)

&
ou p,, et u,, sont la densité et la vitesse du mélange et sont calculées comme suit :

N

pm =) ap (111.40)
i=1
et
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N . .—).
l—im — levl al plul (I“,41)
i=1 i Pi

La viscosité turbulent, u; ,,,, est calculé ainsi:

kZ

Htm = pmcy? (111.42)

et la production d’énergie cinétique turbulente, Gy ,,, est calculee par :

- N N 11.43
Gk,m = .ut,m(v Uy + (Vum)T): Vu,, ( )

les deux termes supplémentaires qui ont ¢té¢ inclus pour décrire I’agitation de la bulle et la
dissipation : I'un dans 1’équation de I'énergie cinétique turbulente (Sy), et I'autre dans I'équation du
taux de dissipation (S;):

— 111.44
R e (1n1.44)

3C
S, = cggD—Dml — S, (111.45)
b

Les valeurs des constantes des équations du modele, obtenues expérimentalement avec
I'écoulement d'air et d'eau utilisées dans le code Fluent, sont résumées dans le tableau 111.2 ci-
dessous.

Tableau I11.2 : Valeurs des constantes empiriques du modéle k-g
Constantes Cic Cae Ca: Cu Ok Oc

Valeurs 1.44 1.92 0.45 0.09 1.0 13

111.6. Méthodes de discrétisation

Il est impossible de résoudre directement les équations décrites dans les sections précédentes (qui

forment un ensemble d'équations simultanées aux dérivées partielles non linéaires). Au lieu de

cela les équations sont converties a une forme algébrique simple qui peut étre résolue

numériquement. Ce processus est appelé discrétisation parce que des variables continues,

comme ¢, sont réduites a un ensemble de valeurs discrétes ¢ et les différentielles et les intégrales

sont simplement des différences et des somme, de ces valeurs discrétes. Théoriquement [71] :
(@) S Pt = 0is (111.46)

0x i 2Ax

f@dx = XQiAx (111.47)

Les valeurs discretes sont localisées dans les centres de cellules (ou nceuds) dans une maille, et
doivent étre interpolées aux valeurs a face centrée au besoin.
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Dans notre cas, les équations décrites précédemment n'ont pas de solution analytique. Pour ce
faire, il faut choisir une méthode de discrétisation adaptée au probléme. Les méthodes de
discrétisations approchent la solution des équations différentielles avec une série d'équations
algébriques, qui seront résolues en chaque point d'un ensemble de positions dans I'espace et dans
le temps.

Les positions ou les équations sont résolues sont definies par le maillage. Il existe une grande
variété de méthodes de discrétisation, mais les plus implémentées en mécanique des fluides CFD
sont [79] :

e Méthodes des différences finies,
e Méthodes des volumes finis,
e Meéthodes des éléments finis.

Les choix des schémas de discrétisation, du solveur et des paramétres de contrble des solutions
sont ceux proposés par defaut par le logiciel. Ces choix font partie des regles de bonnes pratiques
identifiées notamment dans les guides d’utilisation du logiciel.

Dans le code commercial Fluent V12.0.5, la méthode des volumes finis est utilisée. Cette méthode
permet de résoudre les équations différentielles pour des géométries complexes. Les équations de
conservations sont résolues dans chaque volume de contréle. Le centre de la cellule contient le
neeud ou les équations seront résolue, figure 111.3. Il est nécessaire d'utiliser des méthodes
d'interpolation pour relier les nceuds.

En général, les schémas de discrétisation peuvent étre évalués en termes de leur précision, stabilité
et efficacite [71] :

i) Précision : la précision est souvent considérée en termes d'erreurs de troncature des séries de
Taylor. La plupart des schémas sont aux premiers ou deuxiémes ordre, cependant, certains codes
implémentent des schémas d'ordre supérieur et hybrides (ou le schéma varie d'une cellule a une
autre sur la base des propriétés de I'écoulement tel que le nombre de Péclet). En plus de I'erreur de
série de Taylor, certains schémas, tels que la différenciation en amont, sont sujettes a des fausses
diffusions.

ii) Stabilité : la stabilité d'un schéma est sa capacité a produire une solution valable sur un large
éventail de problémes. Le schéma de discrétisation est stable quand il n’amplifie pas les erreurs au
cours du processus de la solution numérique. Dans la pratique, la stabilité ne peut étre assurée que
si un schéma est :

e Conservateur : le flux calculé de la variable ¢ sur la face commune entre deux cellules
doit étre indépendant de la cellule considérée. Cela garantit que le principe de la
conservation utilisée pour le calcul des equations principales est maintenu. Puisque les
équations a résoudre obéissent aux lois de conservation, le schéma numérique doit étre
aussi. Ceci veut dire que les quantités conservees qui quittent un volume fermé doivent
étre égales aux quantités entrantes dans le cas stationnaire. Cette propriété est trés
importante puisqu’elle impose une contrainte sur I’erreur de la solution,

e Délimitée : la valeur de la variable ¢ dans un nceud devrait normalement (en l'absence de

termes sources) se situent entre la valeur de la variable ¢ en nceuds voisins. La solution
numérique doit étre liée a ses propres limites (bornes), les quantités physiquement non
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négatives telles que la densité et 1’énergie cinétique turbulente doivent toujours étre
positives. Cette propriété est difficile a garantir surtout quand les mailles sont grossiéres.
Les schémas du premier ordre garantissent parfois cette propriété,

e Transport : a savoir, le schéma respecte I'importance relative de la convection et la
diffusion (i.e. le nombre de Péclet) et la direction de I'écoulement.

iii) Efficacité : I'efficacité est la quantité de calcul nécessaire pour parvenir a une solution
définitive, elle est fortement dépendante du cas. Par exemple, bien que les schémas d'ordre
supérieur nécessitent plus de calcul par cellule, ils sont souvent en mesure de produire une
solution en moins d'itérations ou en utilisant un maillage plus grossier de méme précision
produites par une solution de premier d'ordre.

La méthode des volumes finis, comme la méthode des éléments finis et bien d'autres, discrétise le
probleme comme suit :

e Discrétisation spatiale : division du domaine de I'espace en un ensemble de cellules,

e Discrétisation temporelle : pour des problemes transitoires, en divisant le domaine
temporel en un nombre fini d'intervalles de temps, ou pas de temps,

e Discrétisation des équations : génération d'un systeme d'équations algébriques en termes de
quantités discretes définies a des endroits spécifiques dans le domaine, a partir des
équations qui caractérisent le probleme.

111.6.1. Discrétisation spatiale

La premiere démarche a suivre dans la résolution du probleme numérique est la création du
maillage. C'est une étape extrémement importante qui consiste a diviser le domaine géométrique
du probléme en un nombre précis de sous domaine ou de volumes de contr6le. L'ensemble des
volumes de controle forme le maillage. La figure 111.3 schématise les volumes de contrdle en 2D
et 3D.

Maillage simple a4 2D Maillage simple a 3D

centre N
de celhile

face centre 1 + °
noeud 3 de cellule noeud

cellule

face

Fig.111.3 : EIéments de maillage

Un maillage peut étre structuré ou non structuré, en fonction des types de cellules qui le
composent. Chaque volume de contr6le a un nombre preécis de faces ainsi qu'un nombre précis de
nceuds. La figure 111.4 schématise les types de cellules. Les maillages structurés sont constitués par
des volumes de contréle avec une forme de quadrilatere en configuration 2D et d'hexaedre ou
prisme en configuration 3D. L'intérét principal est de créer une structure qui puisse étre alignée
avec I'écoulement, de maniere a minimiser la diffusion numérique. Néanmoins, les maillages
structurés ne sont utilisables que pour des structures géométriques simples.
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Cellules 2D Cellules 3D
| |

quadrilatére triangle hexadére prisme tétracdre pyramide

Fig.l111.4 : Types de cellules [79]

Une alternative pour des géométries tres complexes est d'utiliser des maillages non structurés. Ils
n‘ont pas de restriction dans les nombres d'éléments voisins et peuvent avoir en théorie n'importe
quelle forme. En pratique, les maillages non structurés sont formés de volume de contrdle
triangulaires pour les géométries en 2D, et tétraédriques ou pyramidaux en 3D. Le principal
inconvénient dans ce type de maillage est I'irrégularité de la structure des données.

L'utilisation de maillages hybrides est une alternative intéressante pour des systemes complexes. Il
est possible de créer des volumes de contrble structurés dans des zones avec des géométries
simples et non structurées dans les zones avec des géométries plus complexes. La principale
difficulté lors de l'utilisation des maillages hybrides vient de la nécessité de concordance aux
interfaces des zones structurées et non structurées. La qualité de chague volume de contréle est
mesurée par le coefficient de déformation géométrique, = (equiangle skew, en Anglais) qui est
défini par [79], [16]:

Hmax - He He - gmin]

11.48
180—-6, 6, (111.48)

= = max

Ou & est I'angle d'élongation idéale (face/cellule), il est égal a 90° pour la cellule quadrilatére et
hexaédre et est égal a 60° pour la cellule triangle et tétraedre, voir figure 111.5.

La grandeur =varie de 0 a 1, zéro correspond a un maillage de trés bonne qualité et 1 correspond
a un maillage de mauvaise qualité. La valeur limite recommandée est = =0.9. Des volumes de
contrdle de bonne qualité permettront une convergence plus rapide en réduisant les erreurs de
calcul numérique.

/

—r—
o VAN

\
A Ne

N,
/N

/ cellule réelle

Fig.l111.5 : EIément du volume de contrdle [79]
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111.6.2. Discrétisation temporelle

La discrétisation spatiale n'est pas suffisante lorsqu'il s'agit d'écoulements transitoires. Une
discrétisation temporelle, par une division du temps de simulation en différents pas de temps dt,
qui soit compatible avec le maillage et avec les modeles physiques choisis, s'avere nécessaire pour
procéder ensuite a une intégration de chaque équation de conservation, des mécanismes physiques
auxquels on s’intéresse, sur chaque pas de temps.

IL existe une grande variété de méthodes de discrétisation temporelle, mais les plus implémentées
en mécanique des fluides CFD sont :

e Schémas d’Euler,
e Schémas de Runge-Kultta,
e Schémas avec discreétisation du terme source (Crank-Nicolson, Adams-Bashforth).

Pour les solutions transitoires, c'est-a-dire

AGLIN (111.49)
at

Le domaine temporel du probleme est divisé en pas de temps discrets de taille finie. Ce processus
est similaire a la discrétisation spatiale décrite dans la section 111.8

Une fois que le schéma numérique est établi et que le probléme discret est formulé, il s’agit non
seulement de le résoudre, mais encore de s’assurer que la solution discréte converge vers la
solution exacte lorsque les pas du maillage tendent vers 0.

Pour certains schémas dits explicites, il est possible d’ordonner les inconnues de telle sorte que
chacune d’elle puisse étre déterminée récursivement a partir des précédentes qui sont supposées
étre déja calculées (la valeur de ¢a un pas de temps ne se trouve que par référence a la solution au
pas de temps précédent). Pour les schémas implicites, il est parfois possible d’éviter de résoudre
I’ensemble du systeme de toutes les équations. C’est en particulier le cas pour un systéme évolutif
dont I’état, caractérisé par des variables spatiales, est défini par des conditions initiales (t = 0),
puis évolue progressivement au cours du temps : le schéma numérique reste explicite dans la
variable temporelle et son caractére implicite ne concerne que les variables spatiales (la valeur
pour ¢ est déterminée par référence a la fois au pas de temps précédent et au pas de temps actuel).
Les schémas implicites sont stables et pour cette raison sont préférés pour la plupart des
applications malgré leur complexité accrue.

111.6.3. Discrétisation des équations

Dans tous les cas, chaque équation du schéma numérique ne concerne qu’un petit nombre
d’inconnues. Dans un environnement linéaire, cette propriété conduit a formuler le probleme
discret a 1’aide de matrices creuses et a en tirer profit pour le résoudre en utilisant des méthodes
appropriées. Cet avantage est indéniable lorsque la taille du maillage dépasse le cadre d’une étude
didactique.

La résolution des schémas numériques s’appuie en général sur des méthodes algebriques

classiques. Cependant d’autres formulations équivalentes peuvent faire appel a des méthodes
d'optimisation.
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Le systéeme algébrique obtenu apres discrétisations spatiale et temporelle est énorme et les
équations sont fortement couplées. Des méthodes itératives sont alors utilisées pour obtenir une
solution. Le nombre d’itérations pour résoudre les équations a chaque pas de temps doit étre fixé,
ou alternativement, un critere indiquant la convergence de la solution doit étre défini. Les
parametres qui peuvent étre suivis, pendant le calcul d’une solution pour juger de la convergence
de la solution, sont variables d’un outil CFD a un autre et il peut donc étre plus ou moins facile de
s’assurer de la convergence [82].

I11.7. Traitement de la paroi

L’objectif de ce paragraphe est de fournir quelques éléments de compréhension de la physique des
écoulements turbulents anisothermes prés de la paroi, afin d’en envisager la modélisation par des
modeles de parois ou d’en tenir compte lors de simulations de référence fines.

Les modeles de turbulence ne sont plus valides dans les zones proches des parois, caractérisées par
de fortes contraintes et un gradient de vitesse tres important et ou le moteur de la diffusion de
quantité de mouvement n’est plus associé a la turbulence mais a la diffusion moléculaire.
L adhérence sur les murs impose une vitesse nulle a la paroi. Un écoulement dans la couche limite
classiqguement observé est presenté sur la figure 111.6. On notera que dans ce graphique, des
grandeurs sans dimension, basées sur des caractéristiques de 1’état de turbulence sont utilisées. On
définit pour cela une vitesse caractéristique u., appelée vitesse de frottement et une longueur
caractéristique | (demi-hauteur d’un canal, ou rayon d’un tuyau par exemple) [83] :

1/2
", = (v a—”) (111.50)
0xn/,,
l _ v
=0 (111.51)

Ou xn désigne la direction normale a la paroi et v désigne la viscosité cinématique.

Les grandeurs rendues sans dimension telles que la vitesse, notée u™, et les distances, y*, seront
exprimées en unités de paroi par [83]:

ut = (111.52)
T
y+ = y:T (111.53)

Ou y désigne la distance a la paroi.

A partir de cet adimensionnement, on peut aussi exprimer un temps caractéristique de la
turbulence de paroi par :

t; =— (11.54)
Et un nombre de Reynolds turbulent tel que :
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(111.55)

Les couches limites turbulentes canoniques sont caractérisées par 3 zones distinctes, figure 111.6

[83]:

e La sous couche visqueuse pour 0 <y* <5, la couche la plus proche du mur. L’écoulement
y est laminaire et la viscosité moléculaire joue un réle important,

=yt (111.56)

e La zone intermédiaire pour 5 < y* < 30, au sein de laquelle les effets de la viscosité
moléculaire et de turbulence sont d’égales importances, c'est une zone tampon, complexe
située entre les deux régions précédentes. On définit une fonction qui assure la continuité
entre les lois de la sous couche visqueuse et la région a la loi logarithmique,

1
0.2

u+

Iny* —C;

(111.57)

Ou C; est une constante d’intégration, C1 = 3.05,

e Enfin, la couche extérieure, appelée couche pleinement turbulente pour y*>30, c'est la zone
la plus ¢loignée de la paroi dans laquelle I’écoulement est conditionné par la vitesse
maximale et il est peu influencé par les effets de la viscosité moléculaire. L’écoulement

suit une loi logarithmique,

1
ut = —lny*+C,

k

(111.58)

Ou k est la constante de Karman, k = 0.41 et C, = 5.45.
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Fig.111.6 : Lois de la couche limite [84]
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Pour la température, nous obtenons de la méme maniére [85]:

e zone laminaire pour y* < 10
Tt = Pry?t (111.59)
e zone log poury* > 10

Pr

TH =
k

Iny* + (111.60)

Ou Pr; est le nombre de Prandtl turbulent,

Vi
Pry = a—t (1.e1)
Et
p = 13.7Prf — 75 (11.62)

Ou a; est la diffusivité thermique et P la pression.

Ceci illustre une loi de paroi de type "log" a une échelle. Il est donc fait I’hypothése d’un
écoulement turbulent en proche paroi. Il existe d’autres lois de paroi (loi log a deux échelles,
modele a deux couches. Suivant le régime d’écoulement (convection naturelle, forcée ou mixte),
elles seront plus ou moins valables [85].

La couche limite est divisée en plusieurs zones : la zone interne et la zone externe. Plusieurs
approches sont disponibles avec Ansys-Fluent® pour modéliser la sous-couche visqueuse et la
zone tampon de la zone interne [86]:
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La premiere approche est d’utiliser une Wall Function Approach. Cette derniére utilise une loi
de paroi semi-empirique en régime turbulent lisse pour modéliser I’effet de la couche limite
turbulente sur I’écoulement. Il suffit alors d’une seule maille associée a cette loi pour
modéliser la couche limite de proche paroi. Cette approche, moins précise, nécessite beaucoup
moins de mailles de calcul. Elle impose cependant une contrainte sur la dimension des mailles
situées sur les bords qui doivent correspondre a peu prés a la couche modélisée. Il faut ainsi
que

30 <yt < 300 (111.63)

En supposant que la taille caractéristique des premiéres mailles est de I’ordre du centimetre, il
faut vérifier que la vitesse caractéristiqgue moyenne de I’écoulement u soit bien comprise entre

0.1ms ! <u<100ms™?! (111.64)

FLUENT propose quatre options pour traiter la turbulence prés des parois : les fonctions
standard de parois (Standard Wall-Functions), les fonctions de parois évolutives (Scalable
Wall-Functions), les fonctions de parois non équilibrées (Non-equilibrium wall-function) est
particulierement adaptée pour les écoulements complexes, soumis a de forts gradients de
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pression et un traitement amélioré des lois de parois (Enhanced wall treatment) qui tient le
plus compte de I’effet de paroi. Dans chacun de ces cas, une verification a posteriori doit étre
faite afin de vérifier le maillage. Cela se fait en regardant les valeurs que prend y* [84].

e La deuxieme approche est de mailler finement cette zone et calculer exactement les
écoulements dans la sous couche visqueuse et dans la région de recouvrement avec la Near-
Wall Model Approach. Cette technique, plus précise, nécessite un affinement du maillage en
proche paroi, ce qui requiert un grand nombre de mailles.

111.8. Conclusion

Tout au long de ce chapitre, nous avons tenté de donner un maximum d’informations sur la
structure du code Fluent, au début de ce chapitre, nous avons passé en revue les échelles d’analyse
qui permettent la préediction des écoulements fluides. Ensuite, les avantages, développement,
vérification et validation d’un modéle sous des codes CFD ont ét¢ discutés. Dans ce chapitre, la
procédure de solution numérique a été discutée. Enfin, les stratégies de discrétisations spatiales et
temporelles, les techniques de stabilisation et traitement de la paroi ont été présentés.
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CHAPITRE IV

Modélisation des propriétés de I’eau et
de la vapeur et I'implémentation des
UDF

Lors du chapitre precédent, on s'est intéressé aux différentes échelles d'analyse et a I’examen des
différentes techniques des CFD qui sont utilisées pour modéliser les processus physiques
impliqués dans 1’ébullition nucléée sous-saturée convective. La structure du code Fluent a été
développée, essentiellement les options que propose ce code pour des problémes tels que les notre.

L’objectif de ce chapitre est la modélisation des propriétés de I’eau en son état liquide et vapeur
dans une gamme d'opération a des pressions et des températures €levées. La premiere partie est
consacrée a la présentation du fondement théorique du formalisme de 1’association internationale
pour les propriétés de l'eau et de la vapeur (IAPWS, pour International Association for the
Properties of Water and Steam en Anglais) implémenté dans le code CFD ANSYS-CFX et le code
systéeme Relap.

La deuxiéme partie de ce chapitre est dédiée au développement d’une nouvelle approche basée sur
les réseaux de neurones pour le calcul des propriétés thermodynamiques et de transport de 1’cau
aux états liquide et vapeur. Cette approche inspirée du traitement de 1’information effectué par le
cerveau, semble offrir un nouvel espace de modélisation.

La derniére partie de ce chapitre est destinée a 1’implémentation des fonctions définies par les
utilisateurs (UDF, pour User Defined Functions en Anglais) pour la personnalisation du solveur
Fluent. Ces fonctions sont des codes écrits en langage C.

IV.1. Equations du formalisme IAPWS
Pour qu’un systéme d’approximation de propriétés physiques soit idéal il doit [87] :

o fournir les propriétés physiques et thermodynamiques fiables pour les substances pures
et composeés a n'importe quelle température, pression et composition,

indiquer la phase (solide, liquide ou gaz),

exiger un minimum de données d'entrée,

choisir le chemin de moindre erreur (c.-a-d. la meilleure méthode d'évaluation),
indiquer l'erreur probable,

réduire au minimum le temps de calcul.

Paralléelement au développement des codes de calcul thermohydrauliques et dans un souci de gain
de temps et de place-mémoire des gros ordinateurs utilisés, diverses formulations d’approximation
de propriétés se sont développées. Ainsi, des fonctions d’approximation permettent de déterminer
les principales propriétés de 1’eau.
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Dans le domaine double phase (mélange de liquide et de vapeur a saturation), les propriétés
thermodynamiques de 1’eau dépendent d’une seule variable d’état (on retient en général la
température, la pression ou quelquefois 1’enthalpie pour les codes de calcul). Pour la simple phase
(eau liquide ou vapeur surchauffée), 1’¢laboration des formulations est plus laboricuse car
I’évolution des propriétés thermodynamiques est alors fonction de deux variables d’état (on retient
en genéral les couples p,T ou p,h). Les fonctions mises au point sont plus complexes mais toujours
performantes et en tout cas compétitives vis-a-vis des tables a condition de bien cerner le domaine
d’utilisation [88], [89].

Dans ce paragraphe, nous présentons le formalisme, le plus utilisé dans le domaine nucléaire, le
formalisme de ’'TAPWS (association internationale pour les propriétés de I'eau et de la vapeur)
utilisée par le code CFD ANSYS-CFX et le code systeme Relap [90].

IVV.1.1. Constantes de référence

Ce paragraphe récapitule toutes les constantes de référence requises pour évaluer les équations du
formalisme IAPWS [90].

La constante spécifique des gaz de I'eau ordinaire,
R = 0.461526 k] /kgK
La valeur recommandée de la constante molaire des gaz,
R, = 8.314 51 kJ/kmolK
Et a partir de la masse molaire de I'eau ordinaire,
M = 18.015 257 kg /kmol
Les valeurs des paramétres critiques, correspondantes aux publications d’TAPWS :
T. = 647.096 K
pe = 22.064 MPa
p. = 322kg/m
Selon ITS-90 (International Temperature Scale of 1990), la température du point-triple est :
T, = 273.16 K
Et la pression du point-triple est déterminée par Guildner et al.
ps = 611.657 Pa
Selon la norme scientifique de la formulation IAPWS-95, pour les propriétés thermodynamiques
de I'eau ordinaire, la température du point d'ebullition normal (a une pression de 0.101325 MPa (1
atm)) s'éléve a :

T, = 373.1243 K
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1VV.1.2. Formulation industrielle d'lAPWS 1997

Lors de la réunion d'lAPWS dans Erlangen, I'Allemagne en 1997, la "formulation industrielle
d'lAPWS 1997 pour les propriétés thermodynamiques de I'eau et de la vapeur™ a été adoptée en
tant que nouvelle norme industrielle internationale pour les propriétés thermodynamiques de l'eau
et de la vapeur. Cette nouvelle norme industrielle s'appelle également "la formulation industrielle
d’TAPWS 1997" ou "TAPWS-IF97" pour I’abréviation. La formulation IAPWS-1F97 a remplacé la
norme industrielle précédente IFC-67 [91]. En comparaison avec IFC-67, ’'TAPWS-IF97 améliore
de maniére significative I'exactitude et la vitesse de calcul des propriétés thermodynamiques.

Ce paragraphe présente toutes les informations sur les différentes équations d'lAPWS-1F97
nécessaire pour le calcul des propriétés thermodynamiques de I'eau et de la vapeur. Il inclut
également les équations régressives supplémentaires développées aprés 1997 et adoptées par
I’TAPWS entre 2001 et 2005 et également une nouvelle équation de base pour la région a hautes
températures 1073.15 K a 2273.15 K pour des pressions jusqu'a 50 MPa (10 MPa précédemment)
[92].

IV.1.2.1. Caractéristiques d'lAPWS-1F97

Cette section fournit des informations geénérales au sujet de la structure de la formulation
industrielle 1APWS-IF97, y compris le domaine de validite, la qualité d'IAPWS-IF97 et
I'uniformité le long des frontieres des régions.

En outre, des rapports sur la vitesse de calcul non seulement quand les équations de bases sont
employées pour des calculs des propriétés qui ne dépendent pas de la pression et de la
température, mais également quand les équations régressives supplémentaires sont utilisées.

IV.1.2.1.1. Structure d'l|APWS-1F97

La formulation industrielle d'lAPWS 1997 se compose d'un ensemble d'équations pour différentes
régions qui couvrent le domaine de validité suivante [90] :

27315 K<T<I1073.15 K 0 <p <100 MPa
107315 K <T<2273.15K 0 <p<50MPa

La figure 1VV.1 montre les cing régions, lesquelles divisent le domaine de validité d'I|APWS-IF97.
Les régions 1 et 2 sont couvertes chacune par une équation fondamentale pour I'énergie libre
spécifique de Gibbs g(p,T), la région 3 par une équation fondamentale pour I'énergie libre
specifique de Helmholtz f(p,T) et la région 4, région biphasée (correspond a la courbe de
saturation dans le diagramme de p-T), par une équation de saturation-pression ps(T). La région a
hautes températures, la région 5, est également couverte par 1’équation g(p,T). Ces cing équations,
montrées dans des boites rectangulaires dans la figure IV.1, forment les équations de bases.
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Fig.IV.1 : Régions et equations de la formulation IAPWS-IF97 [90]

La norme industrielle IAPWS-IF97 a été couplée a la norme scientifique, la "formulation 1995
d'lAPWS pour les propriétés thermodynamiques de l'eau ordinaire pour l'usage géneral et
scientifique"”, ci-apres abrégée a IAPWS-95 [91]. Ce couplage a été réalisé en adaptant les
équations de base des régions 1, 3 et 5 aux valeurs du volume spécifique v, de I'enthalpie
specifique h, de la capacité thermique isobare spécifique Cp et de la vitesse du son W calculée a
partir d'lAPWS-95 [92]. En conséquence, I'équation de base pour la région 4, I'équation de la
pression de saturation, a été adaptée aux valeurs de la pression de saturation ps calculée a partir
d'lAPWS-95.

En plus de ces équations de bases, les équations régressives sont données pour toutes les régions
excepté la région 5, ou les équations régressives sont valides seulement pour les pressions p > ps
(273.15 K) = 0.000611 MPa. Ces équations régressives ont été développées par la combinaison
des variables suivantes :

e Pour les régions 1 et 2 les équations de la forme T(p,h), T(p,s), et p(h,s),

e Pour région 3 les équations de la forme v(p,h), T(p,h), v(p,s), T(p,s), p(h,s), et v(p,T),

e Pour la région 4 (entiére), I’équation de la température de saturation de la forme Ts(p), et
techniquement pour la partie la plus importante de la région 4 (de s > s” (623.15 K))
I’équation de la température de saturation de la forme Ts(h,s).

Dans la figure IV.1, en plus des équations de bases (encadrées), tous ces types d'équations
régressives sont assignés a la région correspondante d'lAPWS-IF97. Les indices inférieurs se
rapportent a la région pour laquelle I'équation est valide.

Ces équations régressives ont été développées de telle maniere qu'elles soient numériquement trés
compatibles avec I'équation de base correspondante. Ainsi, les propriétés en fonctions de (p,h),
(p.s) et (h,s) pour les régions 1, 3, de (p) pour I’enti¢re région 4 et de (h,s) techniquement pour la
partie la plus importante de la région 4 peuvent étre calculees sans n'importe quelle itération. En
raison de I'équation régressive v(p,T) pour la région 3, le volume spécifique peut étre calculé pour
cette région sans nécessité de son itération a partir de 1’équation de base f3(p,T). En conséquence,
les propriétés telles que s(p,h) et h(p,s) peuvent étre calculées directement a partir de I'équation
régressive correspondante ou par combinaison avec l'équation de base correspondante, par
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exemple, h(p,s) par l'intermediaire de la relation h(p,T(p,s)). Le résultat de ce concept spécial de la
norme industrielle IAPWS-IF97, est que la plus part des propriétés importantes peuvent étre
calculées extrémement rapidement [88].

IV.1.2.1.2. Qualité d’TAPWS-IF97

La qualité globale atteinte de la formulation industrielle IAPWS-IF97 est caractérisée par les
résultats généraux suivants a la lumicre des trois critéres d'exactitude, d’uniformité entre les
équations de base le long des frontieres de région et entre les équations régressives le long des
frontieres de sous-région et la vitesse de calcul.

L'exactitude d'lAPWS-IF97 est illustrée par le fait que pour tout le domaine de validité seulement
0.2% des valeurs calculées de v, 6% des valeurs de Cp, 2% des valeurs de W et aucune des valeurs
de ps sont en dehors de l'incertitude des valeurs correspondantes d’TAPWS-95 [92]. En effectuant
le méme test avec la norme industrielle précédente IFC-67, entre 47% (pour v) et 80% (pour la ps)
des valeurs IFC-67 étaient en dehors de l'incertitude des valeurs correspondantes d’TAPWS-95.
Basant sur toutes les comparaisons faites on peut conclure qu'lAPWS-IF97 est plus précise que
I’IFC-67. En plus de la représentation des propriétés pour les régions homogeénes stables et a la
saturation, les équations IAPWS-IF97 correspondantes rapportent également des valeurs
raisonnables pour la région liquide surchauffé métastable et la région vapeur sous-refroidie
métastable prés de la ligne du liquide saturé et de la ligne de la vapeur saturée, respectivement.

IV.1.2.2. Equations de base de PIAPWS-1F97

La figure 1V.2 montre l'attribution des cing équations de base aux régions correspondantes. Les
frontieres des régions peuvent étre prises directement de la figure 1V.2 excepté la frontiére entre
les régions 2 et 3, cette frontiére est définie par 1’équation dite B23 illustrée dans la section
8IV.1.2.2.1.

La frontiere T=623.15 K appartient aux régions 1 et 3, la frontiére correspondante a la ligne pg23
(la ligne Tg23 est exactement la méme ligne, voir les équations. (IV.1) et (IV.2)) appartient aux
régions 2 et 3 et la frontiere T=1073.15 K appartient aux régions 2 et 5. Ainsi, les propriétes le
long de ces frontiéres peuvent étre calculées a partir des équations gi(p,T) ou fa(p,T) sur la
frontiere T = 623.15 K, a partir des équations g2(p,T) ou f3(p,T) sur la frontiére pg23(T) et a partir
des équations g2(p,T) ou gs(p,T) sur la frontiere T=1073.15 K. De cette fagon, sur ces frontiéres on
obtient des valeurs légérement différentes a partir des équations g; et fs, des équations g et fs, et
des équations g2 et gs. Afin d'éviter de telles ambiguités, la frontiere T=623.15 K est considérée
comme appartenant a la région 1 et les frontiéres pe23(T) et T=1073.15 K sont considérées comme
appartenant a la région 2. Ainsi, les propriétés le long de ces frontieres peuvent étre calculées
clairement & partir des équations gz et gz, respectivement [90].
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Fig.1V.2 : L'attribution des équations de base aux cing régions d'lAPWS-IF97 [90]

Bien que I'équation de la température de saturation Ts(p) est formellement une équation régressive
[93], elle est néanmoins incluse dans cette section parce qu'elle a été dérivée de la méme équation
quadratique implicite pour la ligne de saturation, équation 1V.12, comme 1’équation de la pression
de saturation ps(T), elle est, en opposée avec les équations regressives "normales”, complétement
compatible avec 1’équation ps(T). Ainsi, I'équation de la température de saturation Ts(p) est
considérée comme une équation de base.

En utilisant seulement les équations de base pour le calcul de toutes les propriétés
thermodynamiques en fonction des combinaisons les plus importantes des variables d'entrées
autres que (p,T), par exemple (p,h), (p,s), et (h,s), en raison des itérations nécessaires, le calcul est
clairement plus lent que le calcul par I'intermédiaire des équations régressives, mais compatible a
toutes les propriétés a un point donné par les deux variables d'entrée choisies.

1V.1.2.2.1. Equation auxiliaire pour la frontiére entre les régions 2 et 3

La frontiére entre les régions 2 et 3, voir figure 1V.2, est définie par la relation quadratique simple
pression-température suivante (1’équation B23) :

Pe23(T)

=n(0) = n,0 +n,0 + n;6? (IV.1)

Ou : z=plp” et G=T/T" avec p'=1MPa et T'=1K. Les coefficients ni, n, et ns de ’équation IV.1
sont énumerés dans le Tableau 1V.1. L'équation V.1 décrit la ligne isentropique, les valeurs
d'entropie suivant cette ligne de frontiere sont entre s = 5.047 kJ/kgK et s = 5.261 kJ/kgK.
Alternativement, 1’équation V.1 peut étre exprimeée explicitement en température comme :

0.5
Tp23(p) = 0(n) = ny+ [(” - nS)l (IV.2)
T~ n3

Avec @ et 7 comme défini pour 1’équation IV.1 et les coefficients nz, ns et ns sont énumérés dans
le Tableau IV.1. Les équations V.1 et V.2 couvrent la gamme de 623.15 K a 16.5292 MPa a
863.15 K & 100 MPa.
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Tableau V.1 : Coefficients des équations IV.1 et 1V.2 (ps23(T) et Te23(p))

1 Nj | Nj

1 0.348 051 856 289 69 x 10° 4 0.572544 598 627 46 x 103
2 -0.116 718 598 799 75 x 10* 5 0.139188 397 788 70 x 10?
3 0.101 929 700 393 26 x 1072

1V.1.2.2.2. Equation de base de la région 1

L'équation de base pour cette région est I’équation fondamentale de 1'énergie libre spécifique de
Gibbs g. Cette équation est exprimée en forme adimensionnelle comme suit :

34
_glg’T'T) =y(m,1) = Z n; (7.1 — m)li(r — 1.222) /s (IV.3)

OU : 7=plp” et =T /T avec p =16.53MPa et T =1386K, R=0.461526 kJ/kgK selon 1’équation
IV.1. Les coefficients n; et les exposants I; et Ji de 1’équation 1V.3 sont énumérés dans le Tableau
V.2

Toutes les propriétés thermodynamiques peuvent étre dérivées de 1’équation 1V.3 en utilisant les
combinaisons appropriées de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de ses dérivées. Les
relations des propriétés thermodynamiques appropriées et leurs dérivés sont récapitulées dans le
Tableau IV.3. En outre, toutes les dérivées partielles formées par les propriétés p, T, v, u, h, s, g et
f peuvent étre facilement calculées.

Toutes les dérivées requises de I'équation pour I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation
IV.3, sont explicitement données dans le Tableau IV.4.

Depuis la 5°™ Conférence Internationale sur les propriétés de la vapeur & Londres en 1956,
I'énergie interne spécifique et I'entropie spécifique du liquide saturé au point triple ont été fixées a
Z€éro :

u =0;5,=0 (IV.4)

Afin de remplir cette condition a la température et a la pression du point triple, voir les équations

IV.7 et 1V.8, les coefficients n3 et ns de 1’équation 1V.3 ont été ajustés en conséquence, qui a
comme résultat une enthalpie spécifique du liquide saturé au point triple donné par :

h, = 0.000611783 kJ /kg (IV.5)

Tableau 1V.2: Coefficients et exposants de I’équation de base gi(p,T) sous la forme
adimensionnelle, équation 1V.3

i li Ji Ni | i Ji Nj

1 0 -2 0.146 329 712 131 67 18 2 2 -0.441 418 453 308 46 x 10°°
2 0 -1 -0.845 481 871691 14 19 2 2 -0.726 949 962 975 94 x 101
3 0 0 -0.375 636 036 720 40 x 10* 20 3 3 -0.316 796 448 450 54 x 10
4 0 1 0.338 551 691 683 85 x 10! 21 3 3 -0.282 707 979 853 12 x 10°°
5 0 2 -0.957 919 633 878 72 22 3 6 -0.852 051 281 201 03 x 10°
6 0 3 0.157 720 385 132 28 23 4 -5 -0.224 252 819 080 00 x 10°°
7 0 4 -0.166 164 171 995 01 x 10! 24 4 -2 -0.651 712 228 956 01 x 10
8 0 5 0.812 146 299 835 68 x 10 25 4 10 -0.143 417 299 379 24 x 1012
9 1 -9 0.283 190 801 238 04 x 10 26 5 -8 -0.405 169 968 601 17 x 10
10 1 -7 -0.607 063 015 658 74 x 1073 27 8 -11 -0.127 343 017 416 41 x 108
11 1 -1 -0.189 900 682 184 19 x 10! 28 8 -6 -0.174 248 712 306 34 x 10°°
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12 1 0 -0.325 297 487 705 05 x 10! 29 21 -29 -0.687 621 312 955 31 x 1018
13 1 1 -0.218 417 171 754 14 x 10! 30 23 -31 0.144 783 078 285 21 x 107°
14 1 3 -0.528 383 579 699 30 x 10 31 29 -38 0.263 357 816 627 95 x 102
15 2 -3 -0.471 843 210 732 67 x 103 32 30 -39 -0.119 476 226 400 71 x 10?2
6 2 0 -0.300 017 807 930 26 x 103 33 31 -40 0.182 280 945 814 04 x 10
7 2 1 0.476 613 939 069 87 x 10 34 32 -4 -0.935 370 872 924 58 x 10
Tableau 1V.3: Relation des propriétés thermodynamiques a I'énergie libre de Gibbs
Adimensionnelle y et de ses dérivées en utilisant 1’équation 1V.3
Propriété Relation
Volume spécifique v(m, ) P _ -
1] S y
v =(dg9/0p)r RT "
Enthalpie spécifique h(m, )
h=g—T(@g/dT), RT T
Energie interne spécifique u(m,7)
u=g—T(9g/dT), —p(dg/dp)r RT 7T
Entropie spécifique s(m, 1)
_ 6g =T Y
s==("/ aT),, :
Capacité thermique isobare spécifique Cy (m, ‘r)
- p T 1433
Cp = (ah/aT)p R
Capacité thermique isochore spécifique C,(m, ‘r) e = TVmr)?
C. — (au/ ) R -7 yﬁ: + Y
v ) oT v fi714
Célérité du son w?(m, 1) vE
_ ap 05 RT (g — V)’

w=v(=( /av)s) T T Y
Coefflcioalntad; dilatation isobare o, ()T = 1 — TVne
a,=v ( /OT)p T

N . TV
Compressibilité isothermique kp(,0)p = —

kT = —17‘1 (av/ap)T

T

= () v = (), v=(),

2%y
ve = (5,
yrs

— 6ZV)
Ynr = (anar

Tableau IV.4 : Energie libre de Gibbs adimensionnelle y, equatlon IV.3 et de ses dérivées

y = Zn (7.1 — )i (r — 1.222)/:
S

Ve = Z —n; (7.1 — m)li™t (7 — 1.222)7i

i=1
34

Yor = Z (1, — 1)(7.1 = 02 (¢ — 1.222) i

i=1

Ye = Zni(7.1 —m)liJ(r —1.222)i1

i=1
34

Vor = Z (7.1 =)' J;(J; = D(x - 1.222)/i72

i=1
34

Voo = . —mili(7.1 = 1) ] (x — 1222))17"

i=1

=)y = (), w=(),

%y
Ve = (61’2) ’
T

_ 02V>
Yor = (61‘[61’

Domaine de validité : L’équation IV.3 couvre la région 1 de 'TAPWS-IF97 défini par la gamme
de la température et de la pression suivante, voir figure 1V.2 :

27315 K<T<623.15K

ps(T) < p <100 MPa

En plus des propriétés dans la région liquide monophasée stable, 1’équation 1V.3 donne également
de bons résultats dans la région métastable du liquide surchauffé prés de la ligne du liquide saturg.
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1VV.1.2.2.3. Equation de base et équation supplémentaire pour la région 2
1V.1.2.2.3.1. Equation de base

L'équation de base pour cette région est une équation fondamentale pour I'énergie libre spécifique
de Gibbs. Cette équation est exprimée en forme adimensionnelle, y= g/(RT) et est séparée en deux
parties, une partie de gaz idéal ;° et une partie résiduelle ¥, de sorte qu'elle soit :

92 (p’ T)

RT = ]/(T[, T) = VO(T[’ T) + Vr(Tf' T) (IV6)

Ou : z=plp” et =T/T avec R=0.461526 kJ/kgK selon / et ¥ des équations IV.7 et IV.8.
L’équation de la partie de gaz idéal adimensionnelle 7° de 1’équation de base g2(p,T) est :

9
y°(m, ) = Inmw + z not/t (IV.7)
i=1

Ou : 7=plp” et =T"/T avec p'=1 MPa et T'=540 K. Les coefficients n? et les exposants J? de
I’équation V.7 sont donnés dans le Tableau IV.5

Tableau V.5 : Coefficients et exposants pour les gaz parfait j° de I’équation V.7
J? n i J n
0  -0.969 276 865002 17 x 10 -2 0.142 408 191 714 44 x 10*
-1 -0.438 395 113 194 50 x 10*
2 -0.284 086 324 607 72
3 0.212684 63753307 x 10

|
1
2 1 0.100 866 559 680 18 x 102
3 5 -0.560 879 112 830 20 x 1072
4
5

O© 0N~

-4 0.714 527 380 814 55 x 10!
-3 -0.407 104 982 239 28

La forme de la partie résiduelle adimensionnelle ¥ de 1’équation de base g2(p,T) est comme suit :

43

y'(m, 1) = Z n;mli(t — 0.5)/: (IV.8)

i=1

Ou: z=p/p” et =T'/T avec p’=1 MPa et T'=540 K. Les coefficients n; et les exposants I et Ji de
I’équation V.8 sont donnés dans le Tableau I1V.6

Toutes les propriétés thermodynamiques peuvent étre dérivées de 1’équation 1V.6 en employant
les combinaisons appropriées de la partie gaz parfait »°, équation IV.7 et la partie résiduelle ¥,
équation 1V.8, de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de leurs dérivées. Les relations des
propriétés thermodynamiques les plus utiles de j° et ¥ et de leurs dérivés sont récapitulées dans le
Tableau IV.7. Toutes les dérivées partielles constituées par les propriétés p, T, v, u, h, s, g et f
peuvent étre trés facilement calculées. Toutes les dérivées nécessaires aux équations pour 5° et
sont explicitement données respectivement dans le Tableau 1V.8 et le Tableau IV.9.

Tableau IV. 6 : Coefficients et exposants pour la partie résiduelle ¥ de 1’équation IV.8

! i Ji Ni i Ji ni

1 1 0 -0.177 317 424 732 13 x 107 23 7 0 -0.590 595 643 242 70 x 107
2 1 1 -0.178 348 622 923 58 x 10! 24 7 11 -0.126 218 088 991 01 x 10
3 1 2 -0.459 960 136 963 65 x 10°* 25 7 25 -0.389 468 424 357 39 x 10!
4 1 3 -0.575 812 590 834 32 x 10°? 26 8 8 0.112 562 113 604 59 x 101
5 1 6 -0.503 252 787 279 30 x 10°* 27 8 36 -0.823 113 408 979 98 x 10?
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6 2 1 -0.330 326 416 702 03 x 104 28 9 13 0.198 097 128 020 88 x 1077
7 2 2 -0.189 489 875 163 15 x 1073 29 10 4 0.104 069 652 101 74 x 1018
8 2 4 -0.393 927 772 433 55 x 102 30 10 10 -0.102 347 470 959 29 x 1012
9 2 7 -0.437 972 956 505 73 x 10°* 31 10 14 -0.100 181 793 795 11 x 10°®
10 2 36 -0.266 745 479 140 87 x 10 32 16 29 -0.808 829 086 469 85 x 1010
11 3 0 0.204 817 376 923 09 x 10 33 16 50 0.106 930 318 794 09

12 3 1 0.438 706 672 844 35 x 10°° 34 18 57 -0.336 622 505 741 71

13 3 3 -0.322 776 772 385 70 x 10 35 20 20 0.891 858 453 554 21 x 10
14 3 6 -0.150 339 245 421 48 x 102 36 20 35 0.306 293 168 762 32 x 1012
15 3 35 -0.406 682 535 626 49 x 10°? 37 20 48 -0.420 024 676 982 08 x 10°°
16 4 1 -0.788 473 095 593 67 x 10°° 38 21 21 -0.590 560 296 856 39 x 10°%
17 4 2 0.127 907 178 522 85 x 107 39 22 53 0.378 269 476 134 57 x 10°°
18 4 3 0.482 253 727 185 07 x 10°° 40 23 39 -0.127 686 089 346 81 x 1014
19 5 7 0.229 220 763 376 61 x 10 41 24 26 0.730 876 105 950 61 x 108
20 6 3 0.167 147 664 510 61 x 1010 42 24 40 0.554 147 153 507 78 x 1016
21 6 16 -0.211 714 723 213 55 x 102 43 24 58 -0.943 697 072 412 10 x 10°®
22 6 35 -0.238 957 419 341 04 x 102

Domaine de validité : L’équation IV.6 couvre la région 2 de 'TAPWS-IF97 défini par la gamme
de la température et de la pression suivante, voir figure 1V.2 :

27315 K<T'<623.15 K
623.15 K <T<863.15K
863.15 K <T<I1073.15 K

0<p Sps(T)
0 < p <ps2s3(T)
0<p<100MPa

Ou : ps(t) est calculé a partir de I’équation 1V.13 et pg23(T) a partir de 1’équation IV.1. En plus des
propriétés dans la région monophasée de la vapeur stable, I’équation IV.6 donne de bons résultats
dans la région de la vapeur métastable pour des pressions au dessus de 10 MPa. L'équation V.6
n’est pas valide dans la région de la vapeur métastable pour des pressions P</(0 MPa.

Tableau IV.7 : Relations des propriétés thermodynamiques avec la partie gaz parfait ;° et la partie
résiduelle ¥ de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de ses dérivées en
utilisant les équations IV.6 et V.9

Propriété Relation

Volume spécifique b _ o r
v(m,7) s = +

v = (99 /0p)s (,7) o =7z +v2)

Enthalpie spécifique
h=g-T(3g/dT),

Energie interne spécifique
u=g-T(g/dT), —p(0g9/9p)r
Entropie spécifique

__ (9%
s==("/ aT)p
Capacité thermique isobare spécifique

— (0h
¢ = ("ar),
Capacité thermique isochore spécifique

_ (0
Cv - ( u/aT)v
Célérité du son

w=v (_ (ap/ 617)5)

Coefficient de dilatation isobare

a, =1 (617/6T)p
Compressibilité isothermique

kT =—p1 (6v/ap)T
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S@mD _ —T2 (v + vie)

R
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v = (5), v = () o = (50) vt = (5) e = () v = (5) . v = (5)
T on ) '™ om2 ) 7 at /' ' a2 ) 'mt omat)’ T at /' ' 9t% J 4

Tableau 1V.8 : Partie gaz parfait 5° de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation V.7 et
de ses dérivées

9

9
0 0
y? = Inm + Zn?‘r’i Y= Zn?]io‘[/i -1

i=1 i=1
9

- o_
ye=nt ye =) ndJeg - v
i=1
]/T?T[ =T ]/721' =0

o), =G, =), (), ()
T[ o /' o an2 )’ i ot /' ” at2 )’ i andt

Tableau IV.9 : Partie résiduelle » de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation V.8 et de

ses dérivées
43 43

2

Y= Z nm'i (r - 0.5)/i W= Z nli J,(t — 0.5)/i71
i=1 i=1
43 43
Yo = Z nly'i™t (r — 0.5)/i Yir = Z n'i J;(J; — 1)(r — 0.5)/i72
i=1 i=1
43 43
Yar = Z nyd;(I; = Dr'i=% (r — 0.5)/i Yar = Z n ;'™ J(r = 0.5)/i71
i=1 i=1

w= () rhe=(GE), =00, w=(), -G
T o /' T an2 )’ T ot /' ” at2 ) ' T andt

1V.1.2.2.3.2. Equation supplémentaire pour la région de la vapeur métastable

Comme I'équation de base go(p,T), équation IV.6, I'équation supplémentaire pour la région de la
vapeur métastable est donnée sous la forme adimensionnelle de I'énergie libre de Gibbs, du
7=g/(RT), se composant d'une partie de gaz parfait /° et d'une partie résiduelle /, de sorte que :

gz,meta (p’ T)

o =¥ (D) =y’ (m ) +y (1, 7) (IV.9)

Ou : z=plp” et ==T'/T avec R=0.461526 kJ/kgK selon 7* et ¥ des équations IV.7 et IV.10.
L’équation de la partie de gaz idéal adimensionnelle 7 est identique a celle de 1’équation 1V.7.
L’équation pour la partie résiduelle y de I’équation V.9 est :

13

Yy (m, 1) = z nm'i(t - 0.5)/ (1V.10)

i=1

Ou: 7=plp” et =T /T avec p’=1 MPa et T'=540 K. Les coefficients n; et les exposants I; et J; de
I’équation V.10 sont donnes dans le Tableau 1V.10.

Il n'y a aucune donnée expéerimentale a laquelle une équation peut étre adaptée dans la région de la

vapeur métastable. Ainsi, I’équation 1V.9 est basée seulement sur des valeurs d'entrée extrapolées
de la région 2 monophasée stable.
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Tableau 1V.10 : Coefficients et exposants pour la partie résiduelle y de 1’équation 1V.10

| li Ji nj | i Ji Nj

1 1 0 -0.733 622 601 865 06 x 1072 8 3 4 -0.634 980 376 573 13 x 1072
2 1 2 -0.882 238 319 431 46 x 10! 9 3 16 -0.860 430 930 285 88 x 10!
3 1 5 -0.723 345552 132 45 x 10! 10 4 7 0.753 215 815 227 70 x 107?
4 1 11 -0.408 131 785 344 55 x 1072 11 4 10 -0.792 383 754 461 39 x 1072
5 2 1 0.200 978 033 802 07 x 107? 12 5 9 -0.228 881 607 784 47 x 10°®
6 2 7 -0.530 459 218 986 42 x 107! 13 5 10 -0.264 565 014 828 10 x 1072
7 2 16 -0.761 904 090 869 70 x 1072

Toutes les propriétés thermodynamiques peuvent étre dérivées de 1’équation 1V.9 en employant
les combinaisons appropriées de la partie gaz parfait /°, équation 1V.7 et la partie résiduelle ¥,
équation V.10, de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de leurs dérivées. Les relations des
propriétés thermodynamiques appropriées & 5° et a ¥/ et de leurs dérivées sont récapitulées dans le
Tableau IV.7.

Toutes les dérivées partielles des propriétés p, T, v, u, h, s, g et f peuvent étre calculées facilement.
Toutes les dérivées requises pour les équations pour 5° et ¥ sont explicitement données dans le
Tableau V.8 et le Tableau 1V.11, respectivement.

Domaine de validité : L'équation V.9 est valide dans la région de la vapeur métastable a partir de
la ligne de la vapeur saturée jusqu’a 5% de la ligne d'équilibre d'humidité (correspondant a la
fraction X = 0.95 de la vapeur, déterminé a partir des valeurs d'équilibre 4’ et ") aux pressions de
la pression de point triple, voir équation 1V.8, jusqu'a 10 MPa. L'uniformité de 1’équation V.9
avec I'équation de base g2(p,T), équation 1V.6, suivant la ligne de la vapeur saturée est caractérisé
par les maximum inconsistant des propriétés v, h, ¢, s, g et W suivants:

|AV|max =0.014% |AS|max =0.082 \]/kg K
|4h|max = 0.043 kJ/kg |4g|max = 0.023 kJ/kg
|ACp|max =0.78% |AW|max = 0.051%

Tableau V.11 : Partie résiduelle ¥ de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation 1V.10 et
de ses dérivées

13 13
Y= Z nm'i (r - 0.5)/i V= Z nm'i J;(t — 0.5)Ji71
i=1 i=1
13 13
Yo = Z n '™t (r — 0.5) /i Yoo = Z nm'i J;(J; — 1) (x — 0.5)/i72
i=1 i=1
13 13
Yar = Z n;(I; = Dn'i=? (7 — 0.5)i Yar = Z n 't Ji(r — 0.5))i71
i=1 i=1

n=(5), =055, w=(5), wm=055), =05
T on /' T an? ) ;' T at /g’ i3 a2 /)’ T omdT

1V.1.2.2.4. Equation de base pour la région 3

L'équation de base pour cette région est une équation fondamentale pour I'énergie libre spécifique
de Helmbholtz f. Cette équation est exprimée sous forme adimensionnelle ¢=f/(RT), comme suit :

40
, T
- (IfT )= 0(6,0) = mytn6 + > sl (V:11)
i=2

83



Chapitre IV : Modélisation des propriétés de 1’eau et de la vapeur et I'implémentation des UDF

Ou: &=plp et ==T'IT avec p = p:=322 kg/m?, T"=T.= 647.096 K et R=0.461526 kJ/kgK. Les
coefficients nj et les exposants I; et Ji de 1’équation V.11 sont donnés dans le Tableau I1V.12.

Tableau 1V.12: Coefficients et exposants de 1’équation de base f3(p,T) sous sa forme
adimensionnelle, équation 1V.11

| li Ji N | i Ji Ni

1 - - 0.106 580 700 285 13 x 10* 21 3 4 —0.201 899 150 235 70 x 10?
2 0 0 —0.157 328 452 902 39 x 102 22 3 16 —0.821 476 371 739 63 x 107
3 0 1 0.209 443 969 743 07 x 10 23 3 26 —0.475 960 357 349 23

4 0 2 —0.768 677 078 787 16 x 10? 24 4 0 0.439 840 744 735 00 x 10!

5 0 7 0.261 859 477 879 54 x 10! 25 4 2 —0.444 764 354 287 39

6 0 10 —0.280 807 811 486 20 x 10? 26 4 4 0.905 720 707 197 33

7 0 12 0.120 533 696 965 17 x 10* 27 4 26 0.705 224 500 879 67

8 0 23 —0.845 668 128 125 02 x 107 28 5 1 0.107 705 126 263 32

9 1 2 —0.126 543 154 777 14 x 10! 29 5 3 —0.329 136 232 589 54

10 1 6 —0.115 244 078 066 81 x 10? 30 5 26 —0.508 710 620 411 58

11 1 15 0.885 210 439 843 18 31 6 0 —0.221 754 008 730 96 x 10
12 1 17 —0.642 077 651 816 07 32 6 2 0.942 607 516 650 92 x 10
13 2 0 0.384 934 601 866 71 33 6 26 0.164 362 784 479 61

14 2 2 —0.852 147 088 242 06 34 7 2 —0.135033 722 413 48 x 10!
15 2 6 0.489 722 815 418 77 x 10? 35 8 26 —0.148 343 453 524 72 x 10!
16 2 7 —0.305 026 172 569 65 x 10? 36 9 2 0.579 229 536 280 84 x 10°°
17 2 22 0.394 205 368 791 54 x 10! 37 9 26 0.323 089 047 037 11 x 1072
18 2 26 0.125 584 084 243 08 38 10 0 0.809 648 029 962 15 x 10
19 3 0 —0.279 993 296 987 10 39 10 1 —0.165 576 797 950 37 x 103
20 3 2 0.138 997 995 694 60 x 10* 40 11 26 —0.449 238 990 618 15 x 10-4

En plus de la présentation des propriétés thermodynamiques dans la région monophasée suivant la
ligne de saturation pour les températures de 623.15 K a T = 647.096 K, 1’équation 1V.11 remplit
la condition d'équilibre de phase pour la phase de coexistence de vapeur et de liquide (I'égalité de
I'énergie libre spécifique de Gibbs pour les deux phases en tenant compte du critere de Maxwell,
voir le Tableau 1V.14). D'ailleurs, 1’équation 1V.11 reproduit exactement les paramétres critiques
selon les équations de 1V.4 a IV.6 et rend les deux premieres dérivées de la pression a zéro en
respectant la densité au point critique.

Toutes les propriétés thermodynamiques peuvent étre dérivées de 1’équation 1V.11 en employant
les combinaisons appropriées de I'énergie libre adimensionnelle de Helmholtz ¢ et ses dérivés. Les
relations des propriétés thermodynamiques adéquates a ¢ et ses dérivés sont récapitulées dans le
Tableau IV.13.

Toutes les dérivées partielles constituées par les propriétés p, T, v, u, h, s, g et f peuvent étre
facilement calculées. Les dérivées requises de I'équation pour I'énergie libre adimensionnelle de
Helmholtz ¢ sont explicitement données dans le Tableau I1V.14.

Tableau V.13 : Relation des propriétés thermodynamiques avec I'énergie libre adimensionnelle de
Helmholtz et de ses dérivées en utilisant I’équation IV.11

Propriété Relation
Pression p(8,1) B
p =p*(0f/0p)r pRT 595
Enthalpie spécifique h(6,71)
h=f —T(0f/aT), + p(0f /9p)r RT Pt 90
Energie interne spécifique u(s, 1)
u=f—T(3f/0T), RT O
Entropie spécifique s(8,1)

R = 0, — 0
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_ _(9f
s=—=("/ aT),,
Capacitaéhthermique isobare spécifique Cp(6,7) 2 (605 — 610s,)?

- TT

c, = ( /6T)p R 2605 + 62054
Capacité thermique isochore spécifique C,(6,7) 5
C _(6u/ ) R = —T°Qr

v=\"oT),
Célérité du son w2(5,7) (605 — 610s,)?

_ = 2005+ 62055 ———————
3 6p 0.5 RT 1) 56 2 o-n:

W= <( / 0p)s)
Coefficient de dilatation isobare Ds — 1Ds¢
a, = v_1(av/ ) (8,707 = 205+ 60ss
oov ),

ompressibilité isothermique

k;(8,7)pRT = ———
_ _,-1(0v T 25 52
kr v ( /ap)T D5 + 6%0ss
Coefficient de la pression relative 0 (60T =1 — 05,
-1(0p p 0]

a,=p~ (7/ aT),, o
Coefficient isothermique de pression Bp(8,7) 60ss
ﬁ = —p_l (ap/ ) p =27 @5

T o)y
Condition d’équilibre de phase Ps _ 5'05(8',7); L” =68"0508",1);
(Critére de Maxwell) RTpr RTp

s (pi _ i) =05, 7) — 0(8",7)

RT p!
_ (00 _ azw) _ (aa) _ (02@) _ (aze)
05 = (as)r’ Dss = (682 . 0. =5 5 O = 5z 5 D5t = 5552

Tableau IV.14 : Energie libre de Helmholtz adimensionnelle, équation 1V.11 et de ses dérivées

40 40
@ = n,iné + Z n;8li )i 9, = Z n,81iJ, )it
i=2 i=2
%0 40
@5 =n 87 + z A Brr = Z n 8" (J; — D oim?
i=2 i=2
40 40
D55 = —n167% + Z nl(I; — 1)&'=2 /i Bsr = Znili51i_1]i /it

i=2 i=2

05 = (55), %= (5, 0=(3),y Ox=(32),; 0=

Domaine de validité : L’équation V.11 couvre la région 3 de 'TAPWS-1F97 défini par la gamme
de la température et de la pression suivante, voir figure 1V.2 :

623.15 K <T <863.15 K pe23(T) < p < 100 MPa

Ou pe23(T) est calculée a partir de 1I’équation IV.1. En plus des propriétés dans la région
monophaseée stable définie ci-dessus, 1’équation 1VV.11 donne également de bonnes valeurs dans les
régions métastables (liquide surchauffé et vapeur sous refroidie) prés des lignes du liquide saturé
et de la vapeur saturée.

Comme indiqué au début, la frontiére entre les régions 1 et 2 est considérée comme appartenant a
la région 1 et la frontiére entre les régions 2 et 3 est considérée comme appartenant a la région 2.
Ainsi, les propriétes le long de ces frontiéres ne sont pas déterminées a partir I'équation de base de
la région 3, f3(p,T), équation V.11, mais les propriétes le long de la frontiere entre les régions 1 et
3 sont calculées a partir de I'équation de base gi(p,T), équation IV.3 et les propriétés le long de la
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frontiere entre les régions 2 et 3 sont déterminées a partir de I'équation de base g2(p,T), équation
1V.6.

1V.1.2.2.5. Equation de base pour la région 4
En ce qui concerne la pression de saturation ps et la température de saturation Ts , I'équation pour

décrire la ligne de saturation est une équation quadratique implicite, qui peut étre résolue
directement. L’équation est comme suit :

B?v? + nyB?v + nyf? + ngfv? + nufv + ngf + ngv? + nyv+ng =0 (IV.12)
Ou:
B = (ps/p")** (1IV.13)
Et
Ts Ng
v = Py + =
T (/) = (IV.14)

Avec p'=1 MPa et T'=1 K ; pour les coefficients de n; a n1o voir le Tableau IV.16.
1VV.1.2.2.5.1 Equation de la pression de saturation

La solution de 1’équation 1V.12 concernant la pression de saturation ps est comme suit :

ps _ [ 2C !
p*  |—B+ (B2 —4AC)°5

(IV.15)

Ou p"=1MPa et
A=v2+nv+n,
B =n3v? + nyv + ng
C =ngv? +n,v+ng

Avec v selon I’équation 1V.14. Les coefficients ni de I’équation 1V.15 sont donnés dans le Tableau
V.15

Tableau 1V.15 : Coefficients des équations de bases pour la région 4, les équations de 1V.12 a
V.15

Ni

0.116 705 214 527 67 x 10*
—0.724 213 167 032 06 x 10°
—0.170 738 469 400 92 x 10?
0.120 208 247 024 70 x 10°
—0.323 255 503 223 33 x 107

Ni
0.149 151 086 135 30 x 10
—0.482 326 573 615 91 x 104
0.405 113 405 420 57 x 10°
—0.238 555 575 678 49

0 0.650175 348 447 98 x 10°

O WN R
= O 00N

Les équations de 1V.12 a IV.15 reproduisent exactement les valeurs du diagramme p-T au point
triple selon les équations IV.7 et 1V.8, au point d'ébullition normal selon 1’équation 1V.9 et au
point critique selon les équations IV.4 et IV.5.

Domaine de validité : L'équation 1V.15 est valide suivant la ligne entiére de saturation de vapeur-
liquide de 273.15 K a la température critique T de sorte qu'elle couvre la gamme de température
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273.15 KT <647.096 K.
1V.1.2.2.5.2 Equation de la température de saturation
La solution de I'¢équation V.12 concernant la température de saturation Ts est comme suit :

E — Nqo +D - [(nw + D)Z - 4‘("9 + nlOD)]O'S (|V16)

T 2

Ou T'=1K et

2G

b= —aE0)"

Avec

E =p%*+n3B +ng
F=n1,32+n4,3+n7
G=n2ﬁ2+n5ﬁ+n3

Et S selon I’équation 1V.15. Les coefficients ni de 1’équation V.16 sont donnés dans le Tableau
1V.15.

Domaine de validité : L'équation 1V.16 a la méme gamme de validité que 1’équation IV.15 ce qui
signifie gu'elle couvre la ligne de saturation de vapeur-liquide selon la gamme de pression

611.212677 Pa<p <22.064 MPa.
La valeur de 611.212677 Pa correspond a la pression de saturation a 273.15 K.
1VV.1.2.2.6 Equation de base pour la région 5

La région a hautes températures (1073.15 K a 2273.15 K) est couverte par une équation de base
gs(p,T) qui est valide pour des pressions jusqu'a 10 MPa. Cependant, afin de permettre a des
utilisateurs de calculer des valeurs des propriétés thermodynamiques pour concevoir de futurs
cycles a hautes températures et d'autres processus pour des pressions au-dessus de 10 MPA, une
nouvelle équation de base gs(p,T) a été développée qui couvre la région 5 & hautes températures
pour des pressions allant jusqu'a 50 MPa. Cette équation a été adoptée lors de la réunion d'lAPWS
en 2007 [94].

L'équation de base pour cette région a hautes températures est une équation fondamentale pour
I'énergie libre spécifique de Gibbs. Cette équation est exprimée sous la forme adimensionnelle,
7=g/(RT) et est séparée en deux parties, une partie de gaz parfait y’et une partie résiduelle ¥, de
sorte que :

gS;pT,T) =y(n,1) =y°(m,7) +y" (1, 7) (IV.17)

Ou : 7=plp” et =T"/T avec R=0.461526 kJ/kgK selon »* et ¥ des équations IV.18 et IV.19.
L’équation de la partie de gaz idéal adimensionnelle j° de 1’énergie libre de Gibbs est :
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6
yo(m, ) = Inm + Z not/t (IV.18)
i=1

Ou : 7=plp” et =T /T avec p’=1 MPa et T"=1000 K. Les coefficients n{ et les exposants J? de
I’équation 1V.18 sont donnés dans le Tableau IV.16.

Tableau 1V.16 : Coefficients et exposants pour les gaz parfait ;° de 1’équation IV.18
A n /i n

1 0 -0.131 799 836 742 01 x 102 4 -2 0.369 015 349 803 33
2 1 0.685 408 416 344 34 x 10! 5 -1 -0.311 613 182 139 25 x 10?
3 -3 -0.248 051 489 334 66 x 10! 6 2 -0.329 616 265 389 17

La forme de la partie résiduelle adimensionnelle ¥ de 1’énergie libre de Gibbs est comme suit :

6

i=1

Ou: 7=p/p” et ==T'/T avec p =1 MPa et T'=1000 K. Les coefficients n; et les exposants l; et Ji de
I’équation 1V.19 sont donnés dans le Tableau IV.17.

Toutes les propriétés thermodynamiques peuvent étre dérivées de 1’équation 1V.17 en employant
les combinaisons appropriées de la partie gaz parfait »°, équation 1V.18 et la partie résiduelle ¥,
équation V.19, de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de leurs dérivés. Les relations des
propriétés thermodynamiques les plus utiles de ;° et " et de leurs dérivés sont récapitulées dans le
Tableau IV.7. Toutes les dérivées partielles constituées par les propriétés p, T, v, u, h, s, g et f
peuvent étre tres facilement calculées.

Les dérivées nécessaires aux équations pour 7° et ¥ sont explicitement données respectivement
dans le Tableau V.19 et le Tableau 1V.20.

Tableau IV.17 : Coefficients et exposants pour la partie résiduelle y de I’équation IV.19
i li Ji nj i li Ji nj
1 1 1 0.157 364 048 552 59 x 102 4 2 3 0.224 400 374 094 85 x 10
2 1 2 0.901 537 616 739 44x 107 5 2 9 -0.411 632 754 534 71 x 10°®
3 1 3 -0.502 700 776 776 48 x 10 6 3 7 0.379 194 548 229 55 x 107

Tableau V.18 : Relations des propriétés thermodynamiques avec la partie gaz parfait /° et la
partie résiduelle y de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle et de ses dérivées
en utilisant I’équation IV.17

Propriété Relation
Volume spécifique P o
» = (39/0p)r v(m, ) o =m(yr +vn)
Enthalpie spécifique h(mz) .,
h=g—T(dg/oT), “RrCORHT)
Energie interne spécifique u(m, 1) . .
u=g-T(@g/3T), —p(39/dp)r R 0F YD~ )
Entropie spécifique s(m, 1)

_dg =0 YD) =G+
$= ‘( / aT),,
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Capacité thermique isobare spécifique Cp(m, 1) B

—— =T + Vi)
C, = (6h/ aT)p R o
Capacité thermique isochore spécifique Cy(m,7) aro oy (U +myg —Tnyg)?
c :(6u/ ) TZ_T Yer + ) + 1— 2yl
v . 6T v v
Célérité du son w2(r,7) 1+ 2nyr + n?yl?
ap 03 RT (1 + myr — tyf)?
w=uv(- _2yr Vo = TYr)
( ( /617)5) (1 -m?yf) + 2 (v + Vi)
Coefficient de dilatation isobare 0T 1+ Yy — Tyge
a,(m, T e —
a, = v—1(6v/aT) v 1+ myr
p
Compressibilité isothermique P 1—m?yl,
— _-1(0v L TP =
kr =—-v ( /BP)T 1+ myy

7 = (50), v = () 7 = () e = (5) e = o) ¥ = (), e = (5)
T o /' '™ omn2 ) " at /' ' a2 J''mt omat)' T at /' ' at? )

Tableau 1V.19 : Partie gaz parfait ° de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation 1V.18 et
de ses dérivées

6

6
0 0
¥y =Inm + Z ndt/i ¥ = Z n?jo¢ti-1
i=1 i=1
6
— 0_
Yo =mt Ve = Zn?]?(/? — Drli—?
0 2 o _ =1
Vg = —TC_ Yer =0

ayO 62)/0 ayo aZYO aZYO

0 — 0 _ 0 — 0 _— 0 _

YTI_(a)l YTETE_( 2)7 )/‘r_( )l Yrr_( 2)7 ]/TL'T_( )
n/t an? /)¢ it /g 0% J ondt

Tableau 1V.20 : Partie résiduelle ¥ de I'énergie libre de Gibbs adimensionnelle, équation 1V.19 et
de ses dérivées

6 6
yr = z nin-li TJi .yTT' — Z ninli]i.[]i—l
i=1 i=1
6 6
vE =) it ol V= Ym0 - D
i=1 i=1
6 6
Yan = Z nl;(I; — Dr'i=? ¢Ji Yar = Z n it Jditt
i=1 i=1

n=(5), =055, w=(%), wm=055), =05
T an /' nn an2 )’ T at /g’ s a2 /)’ T omdT

Domaine de validité : L’équation IV.17 couvre la région 5 de 'TAPWS-IF97 définie par la
gamme de la température et de la pression suivante, voir figure 1V.2 :

1073.15<T<2273.15 0<p<50MPa.

Dans cette gamme, 1’équation 1V.15 est seulement valide pour l'eau pure indécomposable,
n'importe quelle décomposition devra étre tenue compte séparément.

1V.2. Réseau de neurones artificiels

Un réseau de neurones artificiel (ANN, pour Artificial Neural Network en anglais) est un modéle
de calcul utilisé en intelligence artificielle et dont la conception est schématiquement inspirée du

89


http://fr.wikipedia.org/wiki/Intelligence_artificielle

Chapitre IV : Modélisation des propriétés de 1’eau et de la vapeur et I'implémentation des UDF

fonctionnement de vrais neurones (humains ou non), pour prendre des décisions s'appuyant
davantage sur la perception que sur le raisonnement. Le cerveau humain contient environ 100
milliards de neurones. Ces neurones nous permettent entre autre, de lire un texte tout en
maintenant une respiration réguliére permettant d'oxygéner notre sang, en actionnant notre coeur
qui assure une circulation efficace de ce sang pour nourrir nos cellules, etc. 1ls nous permettent
méme de comprendre certaines idées [95]. Chacun de ces neurones est par ailleurs fort complexe.
Essentiellement, il s'agit de tissu vivant et de chimie. Les neurophysiciens commencent a peine a
comprendre quelques uns de leurs mécanismes internes. On croit en général que leurs différentes
fonctions neuronales, y compris celle de la mémoire sont stockées au niveau des connexions
(synapses) entre les neurones [96].

L'approche neuronale, trés en vogue, sert aujourd'hui a toutes sortes d'application dans divers
domaines. Par exemple, un autopilote pour avion, ou encore un systéme de guidage pour
automobile, systemes de lecture automatique de chéques bancaires et d'adresses postales, des
systemes de traitement du signal pour différentes applications militaires, systeme pour la synthése
de la parole. Des réseaux sont aussi utilisés pour batir des systéemes de vision par ordinateur, pour
faire des prévisions sur les marchés monétaires, pour évaluer le risque financier ou en assurance,
pour différents processus manufacturiers, pour le diagnostic médical, pour I'exploration pétroliére
ou gaziere, en robotique, en téelécommunication et bien d'autres. Bref, les réseaux de neurones ont
aujourd'hui un impact considérable et, il y a fort a parier, que leur importance ira grandissant dans
le futur surtout dans le domaine nucléaire a savoir leur intégration dans les systemes de
surveillance et diagnostique des réacteurs de puissance pour la prévention des accidents graves
[97], [98], [99], [100], [101].

1VV.2.1 Neurone formel

La modélisation consiste a mettre en ceuvre un systéme de réseaux neuronaux sous un aspect non
pas biologique mais artificiel, cela suppose que d’aprés le principe biologique on aura une
correspondance pour chaque élément composant le neurone biologique, donc une modélisation
pour chacun d’entre eux (Figure IV.3).

Sl

e Fondion__
de transfert
Axone Elément _w-
de sortie

Fig.IV.3 : Mise en correspondance neurone biologique / neurone artificiel [102]

Les réseaux de neurones formels sont a l'origine d’une tentative de modélisation mathématique du
cerveau humain. Le premier neurone formel a été modélisé par W. Mc Culloch et W. Pitts, en
1943 [103], [104]. Un neurone formel ou artificiel est un opérateur mathématique trés simple. Un
neurone possede des entrées qui peuvent étre des sorties d’autres neurones, ou des entrées de
signaux extérieurs et une sortie. La valeur de la sortie résulte du calcul de la somme des entrées
pondérées par des coefficients (dits poids de connexions ou poids synaptiques) et du calcul d’une
fonction non linéaire (dite fonction d’activation) de cette somme pondérée (Figure 1V.4). Un
neurone formel peut étre défini par les cing éléments suivants [104] :
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Modele du neurone

N entrées S=f(w'x-b)
p A N p A —
x, @—> Seuil 6

X2 .—)@\ P v Sortie S
X3 .—)@—) F >

Unité de Fonction
"~ @——>(wo)—

sommation d'activation
Signaux ou . :
Variables d'entrée Poids synaptiquies

Fig.1V.4 : Neurone formel [105]
1V.2.1.1. Entreées Xi

Les valeurs d’entrée sont des stimuli externes en provenance de 1’environnement ou des sorties
d’autres neurones artificiels. Elles peuvent étre [106] :

e Booléennes,
e Binaires (0, 1) ou bipolaires (-1, 1),
o Réelles.

I1VV.2.1.2. Poids synaptiques Wi

Les paramétres wn (Figure 1V.4) sont souvent désignés sous le nom de "poids" ou, en raison de
I’inspiration biologique des réseaux de neurones, "poids synaptiques". Ce sont des valeurs réelles
qui déterminent la contribution de chaque entrée. Un algorithme d’apprentissage permet de
déterminer le meilleur ensemble de poids pour le probleme considéré. Trouver I’ensemble optimal
est souvent un compromis entre temps de calcul, minimisation de I’erreur et conservation de la
capacité de généralisation pour le réseau.

La premiére chose que fait un neurone formel est de calculer la somme pondérée des poids et des
entrées. Conformément a I'usage (€galement inspiré par la biologie), cette somme pondérée est
appelée potentiel (niveau d’activation), a laquelle se soustrait souvent un terme constant b appelé
biais (seuil d’activation).

-1

1

S

J

Les N entrées du neurone correspondent au vecteur X = [X1, Xz,...xn]", alors que w = [w1iwi2
W1 ] représente le vecteur des poids du neurone. La sortiec P de I’intégrateur est donnée par
I’équation 1V.20 que I’on peut aussi écrire sous la forme matricielle suivante :
—wTy —
P=w'X—b (IV.21)

1VV.2.1.3. Seuil 0
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Le seuil est un nombre réel qui est soustrait de la somme pondérée des valeurs d’entrée. Pour des
raisons de simplicité, le seuil peut étre vu comme une entrée supplémentaire associée a un poids,
ou (w = 0) et (x = -1), tel qu’il est illustré par la Figure IV.5 suivante :

Entrée fixe x = -1 @—>

X1
Pl ~— Sortie S
. o—>(w) —F—
Unité de Fonction
sommation d'activation

Signaux ou Poid .
variables d'entrée oids synaptiques

Fig.1V.5 : Neurone formel modéle étendu [105]
IV.2.1.4. Fonction d’activation F

La fonction d’activation ou de transfert calcule la valeur de 1’état du neurone. C’est cette valeur
qui sera transmise aux neurones avals. Il existe de nombreuses formes possibles pour la fonction
de transfert. A la différence des neurones biologiques dont I’état est binaire, la plupart des
fonctions de transfert sont continues, offrant une infinité de valeurs possibles comprises dans
I’intervalle [0, +1] ou [-1, +1].

Différentes fonctions de transfert pouvant étre utilisées comme fonction d’activation du neurone
sont énumérées au tableau 1V.21. Les trois, les plus utilisées, sont les fonctions "seuil” (en anglais
"hard limit™), "linéaire" et "sigmoide".

Tableau V.21 : Fonctions de transfert S = f(P) [107]

Nom de la fonction Relation Icone Nom
d’entrée/sortie MATLAB
. s=0sip<0 — .
Seuil s=1sip>0 e Hardlim
. . s=—1sip<0 [ .
Seuil symétrique s=1sip>0 ] Hardlims
Linéaire s=n 74 Purelin
s=0sip<0
Linéaire saturee s=psi0<p<I f Satlin
s=1sip>1 —
s=—Isipn<-—I
Linéaire saturée symétrique s=psi—1<p<I 7£ Satlins
s=1lsip>1
o . s=0sip<O0 .
Linéaire positive s=psip>0 i Poslin
1
Sigmoide = _£ Logsi
J ST 1 ter 19
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. el —e™P .
Tangente hyperbolique §=— jC Tansig
eP +e7P
s =1 si n maximum
Compétitive s = 0 autrement C Compet

Comme son nom I’indique, la fonction seuil applique un seuil sur son entrée. Plus précisément,
une entrée négative ne passe pas le seuil, la fonction retourne alors la valeur 0 (on peut interpréter
ce 0 comme signifiant faux), alors qu’une entrée positive ou nulle dépasse le seuil et la fonction
retourne 1 (vrai). Utilisée dans le contexte d’un neurone, cette fonction est illustrée a la figure
IV.6a. On remarque alors que le biais b dans I’expression de s = hardlim(w™x — 5) (équation
IV.21) détermine I’emplacement du seuil sur 1’axe w'x, ol la fonction passe de 0 a 1. Cette
fonction permet de prendre des décisions binaires. La fonction linéaire est trés simple, elle affecte
directement son entrée a sa sortie :

S=pP (IV.22)

Appliquée dans le contexte d’un neurone, cette fonction est illustrée a la figure 1V.6b. Dans ce cas,
la sortie du neurone correspond a son niveau d’activation dont le passage a zéro se produit lorsque
w'x = b. La fonction de transfert sigmoide est quant a elle illustrée a la figure 1V.6¢c. Son équation
est donnée par :

1

S= T (IV.23)
Elle ressemble soit a la fonction seuil, soit a la fonction linéaire, selon que 1’on est loin ou pres de
b, respectivement. La fonction seuil est trés non-linéaire car il y a une discontinuité lorsque w'x =
b. De son c6té, la fonction linéaire est tout a fait linéaire. Elle ne comporte aucun changement de
pente. La sigmoide est un compromis intéressant entre les deux précédentes. Notons finalement,
que la fonction "tangente hyperbolique" est une version symétrique de la sigmoide.

A5
Al —

(a)

Fig.IV.6 : Fonction de transfert : (a) du neurone "seuil™ ; (b)
du neurone “linéaire" et (c) du neurone "sigmoide” [95]

1VV.2.1.5. Sortie du neurone S

La sortie du neurone n; d’autre que I’application de la fonction de transfert a la somme pondérée
de ces entrées selon 1’équation suivante :
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n—1
S=F Z WX — b (IV.24)
j=1
La sortie calculée, qui peut étre discréte ou réelle selon la fonction d’activation utilisée, passe aux
autres neurones ou directement a 1’environnement extérieur.
IVV.2.2. Architecture du réseau
Par définition, un réseau de neurones est un maillage de plusieurs neurones, généralement

organisés en couches. Selon le mode de connexion des neurones, on distingue les réseaux suivants
(Figure 1V.7) [108] :

Réseanx de Neurones

'/7 S8
= -.rﬁ_“.okl*’
Réseaux non bouclés Réseaux récurrents
| \ / | \\A
Perceptron Perceptron RBF Réseaux @ ||Kohonen's SOM|| Réseaux de || Modéles ART
mono-couche || multi-couches || (Radioi Basis Function) compétition (Self Organtzing Maps) Hopfield A o

NN/

Fig.IV.7 : Taxinomie des architectures des réseaux non bouclés et récurrents

- 7
2| BX > A
: B “ /:\i( - i3] - =2

1VV.2.3. Apprentissage

L'apprentissage est vraisemblablement la propriété la plus intéressante des réseaux neuronaux.
Elle ne concerne cependant pas tous les modeles, mais les plus utilisés. L'apprentissage est une
phase du développement d'un réseau de neurones durant laquelle le comportement du réseau est
modifi¢ jusqu'a I'obtention du comportement désiré. L’apprentissage fait appel a des exemples de
comportement du processus a modéliser [109].

IV.2.4. Régles d’apprentissage

L'apprentissage peut étre considéré comme le probléme de la mise a jour des poids des connexions
au sein du réseau, afin de reussir la tdche qui lui est demandée. L'apprentissage est la
caractéristique principale des réseaux de neurones artificiels et il peut se faire de différentes
manieres et selon différentes regles :
e Reégle d’apprentissage de Hebb,
e Reégle d’apprentissage du perceptron de F. Rosenblatt,
e Reégle d’apprentissage de Windrow-Hoff (ADALINE),
e Algorithme de rétropropagation du gradient :
e Méthode de Newton,
e Meéthode de quasi-Newton,
e Meéthode Levenberg-Marquardt.
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IVV.2.5. Théorie de la généralisation

La généralisation concerne la tache accomplie par le réseau une fois son apprentissage achevé
[110]. Elle peut étre évaluée en testant le réseau sur des données qui n’ont pas servi a
I’apprentissage. Elle est influencée essentiellement par quatre facteurs : la complexité du
probléme, 1’algorithme d’apprentissage, la complexité de I’échantillon (le nombre d’exemples et
la maniére dont ils représentent le probléme) et enfin la complexité du réseau (nombre de poids).
La complexité du probléme est déterminée en partie par sa nature méme : on peut parler de
"complexité intrinséque". Par ailleurs, ’algorithme d’apprentissage influe sur la généralisation par
son aptitude a trouver un minimum local assez profond, sinon le minimum global [105].

Cependant une mani¢re d’évaluer la facult¢ de généraliser la représentation construite par le
réseau de neurones a toutes les données, y compris celles n’appartenant pas a 1’ensemble
d’apprentissage, consiste a mesurer les performances du réseau sur des données représentatives du
probléme non apprises. 1l s’agit d’une évaluation de I’erreur de généralisation. La différence entre
I’erreur d’apprentissage et ’erreur de généralisation représente une mesure de la qualité de
I’apprentissage effectué¢ [111].

IV.2.6. Critére d’arrét pour ’apprentissage

L’une des méthodes qui permet de contrdler la capacité d’un réseau de neurones consiste a arréter
I’apprentissage "a temps". De ce fait, différents critéres ont été développés qui permette de décider
quand il faut stopper 1’algorithme d’apprentissage :

e quand I’erreur d’apprentissage atteint un seuil fixé ;

e apres un nombre fixé de cycles d’apprentissage ;

e quand une estimation de I’erreur de généralisation est minimum.

IVV.2.7. Procédure de modélisation neuronale

Le modele boite noire constitue la forme la plus primitive de modele mathématique : il est réalisé
uniquement a partir de données expérimentales ou d’observations, il peut avoir une valeur
prédictive, dans un certain domaine de validité, mais il n’a aucune valeur explicative [112]. A
I’opposé, un modele de connaissance, que 1’on pourrait qualifier de boite blanche, est issu de
I’analyse des phénoménes physiques, chimiques, biologiques, etc., dont résulte la grandeur que
I’on chercher a modéliser. Ces phénomenes sont mis en équation a 1’aide des connaissances
théoriques disponibles au moment de 1’élaboration du modele. La démarche scientifique s’efforce,
dans la mesure du possible, de construire des modéles de connaissance : 1’¢laboration d’un modéle
de connaissance nécessite 1’existence d’une théorie, alors qu’un modele boite noire requiert
seulement la disponibilité de mesures.

L’objectif de la modélisation boite noire est de trouver, & partir des données ou des mesures
disponibles, une relation déterministe, si elle existe, entre les variables d’entrées du modéle X et la
grandeur a modéliser y.

La procédure de développement d’un réseau de neurone qui répond a une modélisation statique
peut se résumer aux points suivants :

1. Sélection des données

2. Collecte des données

3. Séparation des bases de données,

4. Normalisation des données,

5. Choix du type de réseau de neurones,
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Choix du nombre de neurones dans la couche cachée
Choix de la fonction de transfert

Estimation des paramétres ou apprentissage,
Validation et généralisation (Figure 1V.8).

6.
7.
8.
9.

Test des
algorithmes
d’apprentissage

Test des
fonctions de

Deux algorithmes
sont retenus

normalisation

Effets de
quelques
parametres

Test des
fonctions
d’activation

Une fonction de
normalisation avec un
algorithme
d’apprentissage
sont retenus

Une fonction d’activation
avec un algorithme

Algorithme Apprentissage: OK, Fonction Activation: OK, Fonction Normalisation: OK

d’apprentissage sont retenus

Effet de nombre de
couches cachées
Effet de nombre de
neurones / couche cachée
Effet de nombre
Effet du choix des valeurs
initiales des poids et des biais

<
<

RNA OPTIMISE
Fonction d’activation : OK, Algorithme d’apprentissage : OK, Fonction de normalisation : OK ;
Nombre de couches cachées : OK ;

Nombre de neurones dans la couche cachée : OK;
Nombres d’epochs : OK ;

Fig.1V.8 : Optimisation des parameétres d’un réseau de neurone artificiel [105]
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1VV.2.8. Méthodologie de calcul

Les réseaux de neurones artificiels sont dotés de propriétés qui, comme l'apprentissage a partir
d'exemples, semblent prometteuses dans certains domaines d'applications. En fait, est considéré
comme éligible, tout probléme qui se représente sous la forme d'une fonction de mise en
correspondance entre un espace d'entrée et un espace de sortie, des lors que I'on ne dispose que
d'exemples de comportement de cette fonction [102]. Les réseaux de neurones utilisés dans ce
paragraphe, les réseaux supervises, sont appliqués pour prédire les propriétés thermodynamiques
et de transport pour I’eau 1égére aux états liquide et vapeur.

La méthodologie adoptée pour le calcul des propriétés thermodynamiques et de transport de 1’eau
Iégere par la technique neuronale, est illustrée par I'organigramme de la figure 1V.9.

Phase de recueil et de collecte de la base de données

expérimentale aussi compléte que possible

s Phase de prétraitement et Préparation et normalisation des données pour la phase
d'analyse des données d’apprentissage (avec ou sans test) et validation
Phase de choix des parametres du réseau de neurones

Architecture du
réseau de neurones
Nombre de
couches cachées
Nombre de
neurones par
Fonction
d'activation
Algorithme
d'apprentissage
Nombre
d'itérations

— Phase d'apprentissage 9[ Phase de généralisation et de validation e[ Analyse et comparaison

Fig.IV.9 : Procédure de modélisation par les réseaux de neurones [105], [113]

1VV.2.9. Base de données

L’¢laboration d’une base de données, tout I’intervalle de la phase de saturation, a partir de la base
de données expérimentales [91], [92], [114], [90], [115], [116], [117], [118], est une phase
décisive dans la conception d’un modele neuronal. Elle doit étre exécutée avec la plus grande

précaution car toute erreur a ce stade va connaitre des influences importantes tant sur la
convergence du modele que sur la généralisation.
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Dans le but de constituer une base de données fiable et représentative, nous avons suivi une
méthodologie, inspirée de 1’étude bibliographique [112], qui revét les étapes suivantes :

e sélection des entrées du modéle neuronal,
e collecte des données,

e mise en forme des données,

e normalisation des données.

1VV.2.9.1. Sélection des entrées du modeéle neuronal

La sélection des entrees consiste a déterminer les variables pertinentes par rapport a la grandeur a
modéliser. Elle vise deux points essentiels [112] :

. réduction de la dimension de 1’espace de représentation des variables du modgle,
o ¢limination des entrées qui n’ont pas ou peu d’influence sur la sortie.

Il est important de mentionner que chaque ajout d’une variable encombre le modele et entraine
une multiplication des parameétres du réseau. Raison pour laquelle, la représentation des entrées
doit contenir tous les facteurs pertinents par rapport a la grandeur a modéliser, mais seulement
ceux-ci. Dans notre cas, on applique la régle des phases de Gibbs [119].

1V.2.9.2. Régle des phases de Gibbs

Comme on le sait, la matiére se présente sous trois phases : solide, liquide et gazeuse. Un systeme
thermodynamique peut €tre constitu¢ d’un seul corps pur, ou en comporter plusieurs. Dans ce
dernier cas, le mélange est caractérisé par sa composition, molaire ou massique. Chacun des
constituants du mélange peut se trouver présent sous une ou plusieurs phases. Si les constituants et
leurs phases sont répartis uniformément dans le volume délimité par les frontieres du systeme, le
mélange est homogene, sinon il est hétérogene. Les propriétés d’un mélange dépendent bien
évidemment de son homogeéneité.

La variance d’un systeme thermodynamique donné peut étre déterminée grace a la regle des
phases de Gibbs [120], [121] :

v=c+n—g¢ (IVv.25)

Avec :

v : est la variance du systéme, c’est-a-dire le nombre de variables indépendantes
qui décrivent D’état du systtme a [D’équilibre (ses degrés de liberté
thermodynamiques);

e c: est le nombre de constituants indépendants (dans les applications que nous
envisagerons ce sera le nombre total de constituants);

e n: est le nombre de facteurs physiques de I’équilibre, le plus souvent la
température et la pression, donc n < 2
o : est le nombre de phases.

Cette loi n’est valable que si les hypotheses de définition des phases sont respectées. Dans notre
cas, nous traiterons un corps pur, ce qui signifie ¢ = 1. Si le fluide considéré se présente sous une

98



Chapitre IV : Modélisation des propriétés de 1’eau et de la vapeur et I'implémentation des UDF

seule phase, sa variance est egale a 2 et tout couple de variables d’état indépendantes permet de le
représenter, les diagrammes utilisent généralement les couples (T,s), (h,P), ou (h,s).

Lorsque le fluide est présent sous deux phases (liquide et vapeur genéralement), il devient
monovariant ¢’est-a-dire sa variance est égale a 1. Cela indique qu’il existe une variable que 1’on
peut se donner indépendamment pour caractériser 1’état du fluide, par exemple la température ou
la pression. Toutes les autres variables sont fonctions de 1’une qui a été initialement choisie.

1V.2.9.3. Collecte des données

Une fois les entrées pertinentes du modéle sont sélectionnées, I'objectif de cette étape est de les
recueillir. La base de données ainsi constituée doit répondre a deux exigences [112] :

e contenir le maximum d’échantillons ou d’exemples (génériques et/ou
expérimentaux,

e ¢&tre représentative des données susceptibles d’intervenir en phase d’utilisation du
modeéle neuronal.

1VV.2.9.4. Mise en forme des données

Dans cette étape les données sont d’abord subdivisées, au moins, en deux sous ensembles, un
ensemble pour 1’apprentissage et I’autre est réservé a la validation. L’échantillonnage des deux
ensembles est fait de fagon qu’ils reflétent parfaitement la base de données de départ. C’est-a-dire,
on choisit toujours, a partir du tableau des données, deux lignes pour I’apprentissage et la
troisiéme pour la validation et ainsi de suite jusqu’a la fin, soit 75% de la totalité de la base de
données pour I’apprentissage et les 25% pour la validation [122]. Ensuite, I’ensemble des données
est écrit sous forme matricielle. Comme il s’agit la d’un apprentissage supervisé, on a donc des
matrices représentant I’entrée du modele et des matrices représentants des sorties désirées selon le
cas.

1VV.2.9.5. Normalisation des données

La normalisation est une étape importante dans le processus de I’élaboration des données. Elle
devient, dans la plus part des cas, une exigence pour les matrices des inputs, du fait qu’on utilise
souvent des fonctions de transfert bornées de type sigmoides dans les modélisations statiques.

Dans notre travail, on a normalisé 1’entrée par la fonction log et la sortie qui comprend plusieurs
parametres est normalisée par I’instruction “’mapminmax’’, dont 1’algorithme est indiqué ci-
dessous, en langage Matlab qui effectue une normalisation de la valeur maximale et minimale de
chaque rangée [122].

— (ymax - ymin) (x - xmin)
(xmax - xmin)

y + Ymin (IV-26)

1VV.2.10. Conception des réseaux
La conception d’un modele neuronal consiste a faire une étude d’évaluation des éléments

constitutifs du réseau en fonction de la performance de modélisation souhaitée. Elle vise a fixer les
éléments suivants :

99



Chapitre IV : Modélisation des propriétés de 1’eau et de la vapeur et I'implémentation des UDF

le type du réseau,

le nombre de couches cachées,

le nombre de neurones dans les couches,
la fonction de transfert des neurones,
I’algorithme d’apprentissage,

e le nombre d’itérations (cycles).

Dans notre cas, il s’agit d’approximer les propriétés thermodynamiques et de transport de 1’eau
légere, qui sont des fonctions suffisamment regulieres, par un réseau de neurones. Il est donc
question, de faire une modélisation statique indépendamment du temps, le réseau adéquat au vue
de la monographie consultée [123], [124], [125], [112], [126], [127], [128], [129], [130], [131], ne
peut étre en geénéral qu’un réseau non bouclé type MLP (pour Multi Layer Perceptron en
Anglais). La propriété fondamentale de ces réseaux est I'approximation universelle, qui s‘énonce
de la fagon suivante :

"Toute fonction bornée suffisamment réguliére peut étre approchée uniformément, avec une
précision arbitraire, dans un domaine fini de I'espace de ses variables, par un réseau de neurones
comportant une couche de neurones cachés en nombre fini, possédant tous la méme fonction
d'activation et un neurone de sortie linéaire" [112], [105].

Clest cette propriété appelée encore théoréme d’existence [112] qui a justifié notre choix de
I'architecture de réseaux de neurones a une couche cachée, type MLP, avec des tangentes
sigmoides comme fonctions de transfert des neurones cachés et une fonction linéaire (identité)
pour le neurone de sortie. L algorithme d’apprentissage le mieux adapté, d’aprés la bibliographie
[112] et aprés confirmation par une étude évaluative, est celui de Levenberg-Marquardt.

IV.2.11. Région diphasique

C’est la seule région qui nous intéresse avec la température de saturation comme parametre
d’entrée et on a a prédire dix parameétres indiqués ci-dessous (figures 1V.10 et 1V.11) :

Volume phase liquide v’ ;

Volume phase vapeur v’’ ;

Capacité thermique isobare phase liquide C;’ ;
Capacité thermique isobare phase vapeur Cp’’ ;
Célérité du son phase liquide w’ ;

Célérité du son phase vapeur w’’ ;

Viscosité dynamique phase liquide n’ ;
Viscosité dynamique phase vapeur n’’ ;
Conductivité thermique phase liquide A" ;
Conductivité thermique phase vapeur .

Layer Layer

toout 51 oy s
o0 (2ol

1 20 10

Fig.IV.10 : Schéma synoptique du modéle
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Le tableau V.22 résume 1’architecture du réseau développé pour la région diphasique.

Tableau V.22 : Structure du réseau neuronal

Nbr. de

neurones Fonction de Fonction de Nombre
Type du transfert des transfert du Algorithme yepr ge
. dans la , . d’itération
réseau neurones de la neurone de d’apprentissage
couche , . ou de cycles
, couche cachée sortie

cachée
MLP a2 20 Sigmoide Fonction Levenberg- 24546
couches Neurones tangentielle identité Marquardt

Input layer Hidden layer Output layer

Fig.1V.11 : Schéma simplifié de 1’architecture du réseau neuronal [132]

Pour I’étude statistique et afin d’évaluer la performance du réseau, on a utilisé les paramétres
suivants, Figure 1V.12 :

e Squared correlation coefficient R (Coefficient de corrélation) :

n . —yhH2
e

Avec
n
1 t
Yo== i =) (1V.28)
i=1
e Root mean square error RMSE (Racine de I’erreur quadratique moyenne) :

" n 1/2
RMSE = |- (3 —yf)ZI (Iv.29)
i=1
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e Bias (Biais)
n
1
Bias = ;Z(yi —yH (IV.30)
i=1

e Absolute error AE (Erreur absolue) :

Iyl = Lyl
AE; = —| - | 00 (Iv.31)
|vE
e Average absolute error AAE (Erreur absolue moyenne) :
1 n
AAE = —EAEL' (IvV.32)
n .
=1
e Standard deviation STDEV (Déviation standard) :
1z (IV.33)

nYis AEY — (Ui, AE)®
STDEV = [ = D) l

40 T T
o Exp.vs. ANN
Best Linear Fit :
--------- N'lpzgMTes g g § L

3G e oo N .

[NTp,0 P2 S)

30 35 40

[]exy (P2 S)

Fig.IV.12 : Comparaison de la viscosité dynamique cible avec la valeur prédite par le réseau
(phase d’apprentissage)

Le tableau V.23 récapitule I’étude statistique.
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Tableau V.23 : Performance statistique du réseau

Propriété Performance Apprentissage Généralisation Validation
R 1 1 1
RMSE 193 .609e-03 01.1529¢00 869.756e-03
Volume phase Bias 11 .6751e-03 -153.366€e-03 -124.251e-03
liquide v’ AAE (%) 68.0568e-03 71.7552e-03 70.5532¢-03
STDEV (%) 49.9458e-03 48.0309e-03 47.7705e-03
AE(Max) (%) 239.477e-03 02.9176e-03 230.004e-03
R 1 1 1
RMSE 314.268e-03 08.8973€00 29.3890€00
Volume phase Bias -18.951e-03 -12.221e00 -04.1984€00
vapeur v’’ AAE (%) 151.700e-03 174.408e-03 171.873e-03
STDEV (%) 110.612¢-03 127.033e-03 127.873e-03
AE(Max) (%) 641.917e-03 654.794¢-03 665.369¢-03
R 1 1 1
N , RMSE 392.060e-03 02.1549¢-03 04.8671e-04
Capacite ther':m'q”e Bias 23.6421e-03 -296.000€00 -123.881e-03
|s|?33;rgepcz§e AAE (%) 359.826e-03 533.622¢-03 04.3675€-03
STDEV (%) 561.540e-03 809.980e-03 2.18972e-03
AE(Max) (%) 03.2168e-00 03.8187€00 03.2409¢00
R 1 1 1
N _ RMSE 251.340e-03 01.0114e-03 04.9342¢-03
Capacité thermique ;. 15.1568e-03 138.930e-03 -01.8943e-03
'f,‘;bire @%S,e AAE (%) 529.977e-03 21.5902¢-03 14.1959¢-03
peur STDEV (%) 491.322e-03 22.9906e-03 03.4094e-03
AE(Max) (%) 02.4516e+00 119.380e-03 02.7472€00
R 1 1 1
RMSE 19.1937e-03 47.1213e-03 429.379e-03
Célérité duson  Bias 01.1574e-03 06.47266-03 -61.3400e-03
phase liquide w  AAE (%) 104.205¢-03 35.2207e-03 115.575¢-03
STDEV (%) 134.845¢-03 27.1299¢-03 154.677e-03
AE(Max) (%) 862.053e-03 136.671e-03 810.874e-03
R 1 1 1
RMSE 07.0982 e -03 01.8695¢+03 124.919¢-03
Célérité duson  Bias -428.037e-03 -256.800€00 17.8456e-03
phase vapeur w”>  AAE (%) 32.8391e-03 287.599¢-03 33.1103e-03
STDEV (%) 26.5159-03 270.125€-03 25.7553e-03
AE(Max) (%) 180.526e-03 1.70782€00 127.076e-03
R 1 1 1
o RMSE 88.0611e-03 630.887e-03 203.5346e-03
dyn;ﬁ;i'ﬁh%e Bias 05.3102¢-03 -86.659¢-03 -29.0781e-03
liquide n’ AAE (%) 249.809¢-03 288.153e-03 310.731e-03
STDEV (%) 207.046€-03 219.917e-03 249.526¢-03
AE(Max) (%) 01.0165€-00 997.804e-03 923.497¢-03
R 1 1 1
o RMSE 01.9265¢-03 24.2017e-03 523.589¢-03
d V'S.Cos'teh Bias 116.176€-06 -03.3244¢-03 -74.7984e-03
y”j;npfu”renp,,ase AAE (%) 194.0916-03 215.237¢-03 647.349¢-03
STDEV (%) 254.294e-03 301.495¢-03 632.842¢-03
AE(Max) (%) 02.094800 01.6823€00 02.1955€00
R 1 1 1
Conductivité RMSE 59.1811e-03 02.1135€00 02.284800
thermique phase  Bias 03.5687e-03 -290.321e-03 -326.396e-03
liquide A’ AAE (%) 212.403e-03 194.944e-03 185.359%-03
STDEV (%) 211.881e-03 198.676e-03 200.961e-03
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AE(Max) (%) 01.2867€00 01.3479e00 01.3477e00
R 1 1 1
 RMSE 50.9622e-03 928.988e-03 861.870e-03
thgror:?q”uc;';)’#aese Bias 03.0441e-03 -127.606e-03 -123.124¢-03
Vapeur 1 AAE (%) 271.3220-03 309.275¢-03 319.047-03
STDEV (%) 191.362¢-03 203.598¢-03 203.994e-03
AE(Max) (%) 698.180e-03 834.318e-03 829.799¢-03

Pour la présentation des résultats, nous commengons d’abord par les résultats obtenus lors de la
phase de conception du modéle neuronal, c’est-a-dire la phase d’apprentissage et de
généralisation. La figure 1V.12 ainsi que le tableau IV.23 présentent ces résultats, nous
remarquons par exemple que pour la premiére propriété a savoir le volume phase liquide v’, la
valeur moyenne de I’erreur relative par rapport aux données utilisées est inférieure a 0.068% pour
I’apprentissage et de 0.072% pour la phase de généralisation. Le coefficient de corrélation R de la
courbe de linéarisation (v’ estimée en fonction de v’ de la base de données ou de référence) est
égal a 1. Il est important de rappeler, que la taille des matrices utilisées pour effectuer
I’apprentissage est de 275, la validation de 53 et pour la généralisation de 43 colonnes.

Nous remarquons également dans cette phase que le modele neuronal reproduit parfaitement les
données qui ont servi a 1’apprentissage et a la validation. L’erreur commise sur 1’ensemble de
validation, inférieure a 0.071%, montre bien que le réseau de neurones arrive a suivre 1’évolution
de la température de saturation entre le point d’apprentissage ce qui le met hors des domaines de
SOUS OU sur apprentissage.

1VV.2.12. Etude comparative

Toujours dans le but de mesurer la performance du modele neuronale congu, nous I’avons
confronté aux modeles proposés dans la littérature et aussi a un échantillon de données
expérimentales repérées dans la référence [91], [92]. Le tableau IV.24 présente cette étude
évaluative et ce pour quelques parameétres. Les résultats obtenus, comme on peut le remarquer,
sont en parfaite concordance avec les autres modéles si non meilleurs. L’erreur relative moyenne
commise sur 1’ensemble de ce test (par rapport aux valeurs expérimentales) oscille entre 0.015%
pour la célérité du son phase vapeur w’’ et 1.31 % pour la capacité thermique isobare phase
vapeur Cp”’.

Tableau V. 24 : Etude comparative entre le MN et le modele WASP [133] par rapport aux valeurs
expérimentales [91]

Erreur relative en valeur absolue [(calc. — exp.)/exp.]*100 [%0]

. T Valeur \
Proprieté K] expérimentale WASP Modéle neuronal
Valeur ER Valeur ER
/v’ 273.160 999.7890 999.86 0.007 999.773 0.002
[kg/mq] 308.150 993.9896 994.05 0.006 993.515 0.048
548.150 759.2100 759.35 0.018 759.724 0.068
603.226 640.3770 640.29 0.014 640.316 0.010
623.226 574.3500 573.81 0.094 574.734 0.067
ERM [%] - - - 0.028 - 0.039
V> 273.1600 0.0048524 0.004850 0.050 0.00485508 0.055
[kg/m3] 303.1406 0.0303746 0.030340 0.114 0.03036680 0.026
323.1396 0.0830185 0.082980 0.046 0.08292540 0.112
523.2110 19.982300 19.99200 0.049 19.9919000 0.048
638.227 166.75700 166.3300 0.256 166.800000 0.026
ERM [%0] - - - 0.103 - 0.053
Cy 283.144 4.19400 4.1894 0.110 4.19717 0.076
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[ki/kgK] 373.124  4.21700 4.2248 0.185 4.22199 0.118
563.182 5.50090 5.4323 1.247 5.53787 0.672
593.186 6.55020 6.2628 4.388 6.49226 0.885
628.185 11.7412 9.3609 20.27 11.6965 0.381
ERM [%)] - - - 5.240 - 0.426
Co’ 323.127 1.92050 1.8737 2.437 1.93646 0.831
[kJ/kgK] 403.130 2.23140 2.1653 2.962 2.26261 1.399
483.157 3.10710 2.9754 4.239 3.12826 0.681
573.184 6.25500 6.0061 3.979 6.28345 0.455
628.185 21.2621 - - 20.5850 3.185
ERM [%] - - - 3.404 - 1.310
w’ 275.779 1414.6 - - 1414.92 0.023
[m/S] 303.410 1509.3 - - 1510.42 0.074
401.546 1505.9 - - 1505.67 0.015
442.165 1418.8 - - 1418.47 0.023
534.653 1096.9 - - 1101.27 0.398
ERM [%)] - - - - - 0.107
W’ 273.1800  409.0 - - 408.970 0.007
[m/s] 303.3330  430.0 - - 430.099 0.023
4231653  493.0 - - 493.041 0.008
499.7527  505.0 - - 504.907 0.018
550.0804  489.0 - - 488.917 0.017
ERM [%] - - - - - 0.015

1V.3.1. Utilisation des UDF

Le solveur FLUENT est un code CFD a usage genéral. Les grandes capacités de modélisation
physique du FLUENT ont éte appliquées a des applications industrielles allant de I'écoulement de
I'air sur une aile d'avion jusqu’a la combustion dans un four, de colonnes a bulles a la production
de verre, de la circulation sanguine & la fabrication de semi-conducteurs, de la conception de salles
propres aux usines de traitement des eaux usées. La capacité du code a modéliser les moteurs a
cylindres, 1’aéroacoustique, les turbomachines et les systemes a plusieurs phases a permis d'élargir
sa portée.

La modification des lignes de programmation du code n’est pas permise. Néanmoins, Afin de
personnaliser le solveur FLUENT (I’interface standard ne peut pas étre programmeée pour anticiper
tous les besoins), les utilisateurs peuvent introduire des équations supplémentaires ou des termes
sources dans les équations de transport existantes, spécifier des conditions aux limites, définir les
propriétés du fluide (objet de notre travail), initialiser la solution et modifier certains parametres
spéecifiques de modéles (la turbulence,...) grace aux UDF. Ces fonctions sont programmeées en
langage C et sont introduites dans le code. Cependant, on ne peut pas avoir acces a toutes les
variables ou a tous les modeles par les UDF, la figure IV.13 indique les points d’acces de
I’utilisateur au solveur FLUENT pour une éventuelle modification.
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Fig.1V.13 : Points d’accés de I’utilisateur au solveur FLUENT [84]

L'acces aux données a partir du solveur Fluent est accompli en attachant une fonction UDF au
code via l'interface graphique (GUI). Une fois que I'UDF est correctement attachée, les données
du solveur sont passées a la fonction et sont disponibles a 1’utilisation chaque fois que la fonction
est appelée. Ces données sont automatiquement transmises par le solveur a I’'UDF comme
arguments de fonction. Notez que toutes les données du solveur, indépendamment du fait qu'ils
sont passés a I’UDF par le solveur ou retournés au solveur par 'UDF, sont spécifiées en unités Sl.

1VV.3.2. Etapes de base pour I'utilisation des UDF dans FLUENT
Pour I’implémentation d’une UDF dans le code Fluent, 1’utilisateur doit assurer certaines étapes :

Identification du probléeme a résoudre ;

Vérification de la convivialité et les limitations des modéles standards du solveur FLUENT ;
Programmation de I"'UDF i.e. création du fichier contenant le code source de I’'UDF ;
Lancement du solveur FLUENT et lecture dans les fichiers de données (case/data) ;
Interprétation ou compilation de I'UDF dans la session du solveur FLUENT ;

Attribution de I'UDF a la variable et a la zone appropriée dans le panneau définition des
propriétés des matériaux ou panneau des conditions aux limites selon le cas;

Reéglage de la fréquence de la mise a jour de I’'UDF dans le panneau des itérations ;

e Lancement du calcul ;

e Examination des resultats.

IV.3.3. Implémentation des propriétés de I’eau et de la vapeur dans les UDF

Parmi les applications les plus évidentes des réseaux neuronaux, déja développées précédemment,
est le développement d’une UDF pour le calcul des propriétés thermodynamiques et de transport
de I’eau légere (corps pur) pour la région diphasique. Cette UDF est de grande importance pour le
code CFD ANSYS-Fluent, contrairement au code ANSYS-CFX ou la formulation industrielle
d’TAPWS 1997 est implémentée. En effet, le code ANSYS-Fluent offre seulement la possibilité
d’utilisation d’équation d’états, comme la loi des gaz parfaits, 1’équation Redlich-Kwong et les
interpolations polynomiales [84]. En absence de cette UDF et dans le cas d’utilisation des
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interpolations polynomiales, non seulement nous perdons de la précision, comme on le verra plus
tard dans le chapitre V, mise en ceuvre numérique, mais 1’utilisateur est amené a effectuer des
calculs qui peuvent s’avérer complexes et consommateurs de temps. Traditionnellement,
I’utilisateur a di se familiariser avec l’utilisation des tables thermodynamiques. L’emploi des
tables donne lieu a de fastidieux calculs, souvent trés répétitifs, qui détournent 1’intérét du
principal objet du code a savoir la simulation. La figure 1VV.14 montre I'implémentation de I'une
des UDF, celle développée avec les réseaux de neurones, dans le code CFD ANSYS-Fluent
comportant 10 propriétes thermophysiques de I'eau et de la vapeur.

I3 1 UK e (a0 . G, ke moke) ARSYS COTII R " T ———

File Mesh Define SOve Adaot Surtace Dispidy Report Paraiel View Help
A L d-ae SHeQs RO MeO-

Done.
IED i O e o, . oo, e gkl ARGYS IO T - - TAE MRS

Foe Mesh Defice Soive Adaot Surlsce Duplay Repornt Paraliel View Heg
Bla-d-we SERA LR M-0-
Meshing Materials

Mesh Gereraton

Mo
Fug
veater

wealer R

<ok
e | I Creste/Eci Materists

interior-liquide
inlet
liquide

Done .

Fig.1V.14 : Implémentation de I'UDF développée dans le code ANSYS-FLUENT (a) Groupe de 8
propriétés; (b) Groupe de 2 propriétés
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C’est pour répondre a cette attente que nous avons intégré la modélisation des propriétés
thermodynamiques et de transport (densités, conductivités thermiques, viscosités, etc...) de I’cau
légére phase liquide et phase vapeur, dans des conditions de température et de pression variables
par deux méthodes. La premiére en développant une UDF en utilisant les réseaux de neurones, ce
travail est publié dans le journal NST (Nuclear Science and Techniques) [132], la deuxieme en
implémentant la formulation industrielle d’IAPWS 1997 dans une autre UDF, ce travail est
communiqué dans les Journées d’Etudes Nationales de Mécanique, JENM’2015 Ouargla du 21-22
Avril 2015 [134]. La figure 1V.15 montre la maniére d’utilisation de deux macros pour la
programmation de I'UDF :

1. Une pour effectuer I’affectation de la condition aux limites (DEFINE PROFILE),
2. Etl'autre, pour la boucle sur les centres de I'entrée des faces (begin_f_loop).

Fichier d'entéte> de déclaration de toutes les struetures de données FLUENT wiiliséespar le code source.

include "udf hi”

Nom de I'UDF (qui apparait dans les panneaux du FLUENT).

#define U MAX 20.0

Thread de 12 zone dans laguelle I'UDF serait assignée.

#define PITCH 0.0745

DEFINE PROFILE(velocity profile, thread, position)
{

real IJCI-S[ND m] Déclaration de 'indice du thread face nomme : Face (le
= nom est donné par lutilisatenr).

face t face;

begin f loop(face, thread)

— { Stocke les coordonnées des centres de |a face dans le vecteur pos [].

F_CENTROID(pos.face.thread):

F PROFILE(face, thread, position) =U MAX*(1.0-sqr(pos[1]/PITCH)):

- } F_PROFILE= affectation de 'UDF profil.

end f loop(face, thread)

1
y

Boucle surtoutes les faces de 1a condition aux limites.

Fig.1V.15 : Schéma synoptique d’utilisation de deux macros [84]
IV.4. Conclusion
Au terme de ce chapitre, nous pouvons conclure que, les propriétés thermodynamiques de

transport, bien que nécessaires pour 1’étude des phénoménes physiques, les démarches de leur
détermination demeurent une opération trés délicate. Par voie de conséquence, une recherche dans
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le sens d’apporter une amélioration a la facon de leur estimation est plus que nécessaire au vu de
leurs importances.

La formulation industrielle IAPWS-1F97 pour le calcul des propriétés thermodynamiques de I'eau
et de la vapeur pour usage industriel est implémentée dans plusieurs codes de calculs, code
systéeme (Relap) ou code CFD (Cathare, ANSYS-CFX etc...). C’est une formulation de base pour
le calcul des centrales nucléaires et d'autres applications industrielles depuis la fin des années
1960. L’IAPWS-IF97 améliore considérablement la précision et la vitesse de calcul des propriétés
thermodynamiques. Beaucoup d'utilisateurs, en particulier les fabricants des chaudieres et des
turbines mais aussi les entreprises d’exploitation de centrale électrique et des bureaux d'ingénierie
apportent des modifications de leur code de conception maison par I’implémentation de la
formulation IAPWS-IF97 particuliérement 1’ingénierie de I’énergie dans 1’industrie nucléaire et
I’industrie chimique.

Une nouvelle technique basée sur les réseaux de neurones artificiels, qui sont une classe
d’algorithmes d’apprentissage statistique qui offrent des perspectives intéressantes pour la
régression mathématique, est mise a 1’épreuve. L’application de la méthode des réseaux de
neurones dans les calculs et la prédiction des propriétes thermodynamiques et de transport de 1’eau
aux états liquide et vapeur s’avére bénéfique. La puissance de cette méthode est mise en évidence
par la bonne concordance, lors de la comparaison entre les résultats obtenus par les réseaux de
neurones et les travaux antérieurs issus de la littérature et de 1’expérience. Les erreurs commises
restent tres acceptables, en effet les études comparatives effectuées lors de la confrontation des
résultats témoignent de leurs efficacités et de leurs performances.

Le code FLUENT permet la modification partielle du code numérique a l'aide des fonctions dites
"Fonctions définies par I'utilisateur” (UDF), ces fonctions externes que l'utilisateur peut les écrire
en langage C ou C** sont mises en ceuvre dans le code. L'UDF est un outil trés puissant pour la
modification du code de base et I'optimiser pour une portée souhaitée.

L’utilisateur peut accéder et manipuler presque toutes les données du solveur FLUENT et de
contréler pleinement le processus de solution via les UDF.
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CHAPITRE V

Mise en ceuvre numeérique

Lors du chapitre précédent, on s'est intéresse a la modeélisation des propriétés de I’cau en son état
liquide et vapeur par deux méthodes en l'occurrence, par le formalisme de 1’association
internationale pour les propriétés de I'eau et de la vapeur (IAPWS) et par les réseaux de neurones,
enfin du chapitre on a présenté les UDF, soient les fonctions définies par les utilisateurs et leur
implémentation dans le solveur ANSY S-Fluent.

L’objectif de ce dernier chapitre, mise en ceuvre numérique, est la validation de ce qui a été fait
lors du chapitre précédent par la confrontation du modele numérique, modele RPI Eulérien couplé
avec les UDF développées, avec les mesures expérimentales. Trois benchmarks sont a étudiés
dans ce contexte. Le premier benchmark concernera la simulation de 1’ébullition nucléée sous
saturée dans un canal vertical en utilisant 'UDF développée avec les réseaux de neurones. Le
deuxiéme benchmark est la simulation de 1’ébullition nucléée sous saturée dans un canal vertical,
mais cette fois ci, avec transfert de chaleur conjugué et en utilisant I’'UDF développée avec
I'implémentation de I’'TAPWS. Le troisiéme benchmark est la simulation de 1’ébullition nucléée
sous saturée d’un assemblage de cinq éléments chauffants en 3D (boucle de FRIGG) avec ’'UDF
utilisant les réseaux de neurones.

V.1. Processus de simulation

Le processus de simulation sous un code CFD, ANSYS-Fluent en I'occurrence, est composé des
étapes, on cite entre autres :

e Formulation du probléme
La physique du probleme affecte les équations a résoudre, c'est-a-dire un probléme compliqué

nécessite un modele de turbulence sophistiqué, généralement il est nécessaire de recourir a des
simplifications sans en aucun cas affecté la précision de la solution pour simplifier le probléme.

e Maillage
C’est une étape critique dans une analyse CFD, car le probléme peut changer en fonction des

nombres et types des mailles utilisées. Généralement, les régimes d’écoulement a fort gradient de
pression doivent étre raffinés et encore plus recommandés au voisinage proche de parois.

e Spécification d’écoulement

Une fois le maillage élaboré, on passe a I’application des conditions aux limites et a
I’initialisation, ainsi que I’introduction des propriétés du fluide qui a fait I'objet de développement
de notre UDF.

Ces trois premieres éetapes sont connues pour les analystes de pre-processing dans une analyse
CFD.
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e Solution numérique

C’est la phase de la solution numérique des équations apres discrétisation, en utilisant des critéres
de convergence apres le choix de la méthode de résolution cette étape est connue sous le nom de
post-processing.

e Analyse des résultats

Les résultats obtenus de 1’étape de la solution numérique seront vérifiés avec 1’aspect physique
recherché et les différents paramétres de I’écoulement seront représentés sous formes de graphes,
contour...etc. La figure V.1 présente le schéma synoptique d'un processus de simulation sous un
code CFD.

Solver
¥ Ir/ ™,
s - B Transport Equation S CHFECE BOo
[ -Turbulence
® Solid | ® Mesh e -Combustion
Madeler Generator || gisiple i
d K J -Energy = _Radiation
® Equations of state Multiphaze
 Supporting physical models -Phase Change
= - Moving Zones
] | -Moving Mesh
Solver setling s ™
= Material Properties ‘—I
B Boundary Conditions | i
® Initial Conditions -3jout dune UDF pourla
‘ Posiprocessing ‘.,,_,_ L _.iIJredicu?q des propriétés
des maténaun

Fig.V.1: Schéma synoptique du processus de simulation
V.2. Etude de I’ébullition sous-refroidie dans un canal vertical (Benchmark1)

Le développement du nucléaire a donné lieu a des études systématiques, qui n’avaient pas été
faites auparavant. Dans le nucléaire, 1’ébullition est rencontrée, selon le cas, en :

1. Fonctionnement normal : Réacteurs bouillants et générateurs de vapeur,

2. Situations accidentelles : Accident de perte de réfrigérant, LOCA pour Loss Of Coolant
Accident en Anglais et l'accident de perte de débit, LOFA pour Loss Of Flow Accident en
Anglais.

Ce type d’échange présente ’avantage d’une amélioration importante du transfert de chaleur, mais
ceci n’est pas sans limites. A partir d’un certain seuil, il peut arriver que cet échange se dégrade
suite au remplacement du liquide par la vapeur a la surface de la paroi chauffante : c'est la crise
d'ébullition.

L’objectif de I'étude de ce benchmark est la validation du couplage de I'UDF développée et
implémentée dans le code CFD ANSYS-Fluent, comme indiquée dans la figure 1V.14, avec le
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modele Eulérien-RPI pour la prédiction de la fraction de la vapeur pour un écoulement en
ébullition sous saturée avec transfert de chaleur.

V.2.1. Description du benchmark

On considere un benchmark, étudié expérimentalement par Bartolemei et Chanturiya [135], ou un
écoulement ascendant d'un liquide sous saturé dans une conduite verticale avec apport de chaleur
de Q = 0.57 MW/m? réparti uniformément le long de la paroi de la conduite. Le liquide entre du
bas de la conduite cylindrique verticale avec un débit massique constant de Gin=900 kg/sm?, a une
température de 473.15 K et une pression de fonctionnement de 4.54 MPa, soit a une temperature
de saturation inférieure a 58.2 K. La géométrie adoptée est bidimensionnelle de longueur de Z=2
m et de diamétre de D=14.5mm, voir la figure V.2.

Les données expérimentales disponibles comprennent les températures moyennes du caloporteur
le long de la paroi de la conduite et les fractions moyennes de la vapeur le long du tube.
L'ébullition pariétale est dans le régime de I'ébullition nucléée [136] [137] [74].

—_—
o LR
Subcooled
water
) @145 mmx2 m S
B _____,_____E
-_— Tin=Tsat-58.2 K P =4.54 MPa — >
900
kg'm-2-s71

ERRRRR

Gw=0.57 MW-m-2
Fig.V.2 : Schema synoptique du benchmark [132]
V.2.2. Procédure de résolution avec I'UDF (ANN)

Pour valider I'UDF développée avec les réseaux de neurones et implémentée dans le code
ANSYS-Fluent, on doit réaliser une étude comparative. Pour cela, le modéle Eulérien a répartition
du flux pariétal (RPI) a été adopté, d’ou le couplage de ’'UDF(ANN) avec le modéle Eulérien-RPI
d’une part et d’autre part le modéle Eulérien-RPI avec définition des propriétés de 1’eau et de la
vapeur par une interpolation linéaire en fonction de la température en deux points. A cet effet, on
résume dans le tableau V.1 les valeurs des parameétres thermohydrauliques a savoir la pression de
fonctionnement, le débit massique de 1’écoulement, le flux de chaleur pariétal uniformément
réparti le long de la paroi chauffante et la température de 1’écoulement monophasique en entrée.
Ces parameétres sont nécessaires pour le lancement du code CFD.

Tableau V.1 : Conditions thermohydrauliques

Parameétre* Valeur
Rayon r de la conduite 7.7 mm
Pression P 4.5 MPa
Débit massique Gin 900 kg/sm?
Flux de chaleur Q 0.57 MW/m?
Température a I’entrée Tin 473.15K
Sous saturationAT 58.2 K

* Conduite en Acier inoxydable et H,O comme fluide caloporteur
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Les propriétés thermophysiques de I'eau liquide sont résumées dans le tableau V.2 et celles de la
vapeur a la température de saturation de 530.55K qui correspond a la pression de fonction de 4.5
MPa sont résumées dans le tableau V.3. Les propriétés de 1’eau sont déterminées par un profil
linéaire de température en deux points a T=473.15 K et a T=543.15 K obtenues a partir des tables
thermodynamiques basées sur la formulation industrielle IAPWS-1F97. Dans le tableau V.4 on
présente les propriétés de I'Acier inoxydable.

Tableau V.2 : Propriétés thermophysiques de I'eau liquide
47315 K 543.15 K

Propriété* Unité Valeur Valeur
Densité kg/m®  864.7 770.6
Chaleur spécifique Cp J/kg.K 4494 5067
Conductivité thermique A W/m.K  0.664 0.5928

Viscosité n ka/m.s  1.339e™  9.995e®
* Eenthalpie a I'état standard de I'eau liquide est nulle, c'est a dire 0 J/kg.mol.

Tableau V.3 : Propriétés thermophysiques de la vapeur a 530.55 K
Propriété Unité Valeur
Densité  kg/m® 23.75
Chaleur spécifique Cp J/kg.K 4221
Conductivité thermique A W/m.K 0.0528
Viscosité n kg/m.s 1.79¢%
Masse moléculaire M kg/kg.mol  18.0152

Tension interfaciale c  N/m 0.02382 .
Enthalpie & I'état standard H j/kg.mol  2.992325e
Température de référence Trer K 298.15

Tableau V.4 : Propriétés thermophysiques de I'Acier inoxydable
Propriété Unité Valeur
Densité  kg/m® 8030
Chaleur spécifique Cp J/kg.K 502.48
Conductivité thermique . W/m.K 16.27

V.2.3. Indépendance de maillage

Pour I’adoption d’une discrétisation spatiale finale, une division du domaine de calcul est
nécessaire, cette division de I’espace n’est encadrée par aucune régle particuliére. Pour représenter
parfaitement la physique réelle, qui est continue, un nombre infini de point de calcul serait idéal.
Evidemment, des raisons pratiques obligent a utiliser un nombre fini d’éléments et leur nombre est
souvent basé sur la puissance des processeurs disponibles, le temps disponible pour réaliser le
calcul ou la précision recherchée. Toutefois, des résultats de calcul fiables doivent étre
indépendants de la discrétisation, c¢’est-a-dire qu’un raffinement du maillage ne doit pas altérer la
physique calculée par le logiciel. L’indépendance de maillage n’annule par contre pas ’erreur
implicite au critere de convergence, figure V.3.
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Fig.V.3 : Indépendance de la solution du maillage

La figure V.4 présente I’architecture arrétée, écoulement monophasique suivi d’un écoulement
diphasique, pour la résolution du benchmark considéré, en effet, une seule géométrie suffit, elle
est congu avec DesignModeler, logiciel inclus dans le package d’ANSYS.
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Fig.V.4 : Architecture proposée pour I’étude du benchmark

V.2.4. Validation du couplage UDF-RPI

L’objectif de ce paragraphe est la comparaison, par rapport aux données expérimentales de
Bartolemei et Chanturiya et d’autres auteurs [135] [136] [137], de la modélisation de la nucléation
pariétale de 1’ébullition sous-saturée de la convection forcée a l'aide du modéle Eulérien sous le
code ANSYS-Fluent version 14.5.0 disponible au niveau de la bibliothéque des codes du Centre
de Recherche Nucléaire de Birine (CRNB).

Comme indiqué dans la figure V.4, on génére tout d’abord une solution pour un écoulement

monophasique pour assurer le profil de la vitesse et les parametres de la turbulence, entierement
développé a la sortie du canal, qui servent comme une entrée pour la simulation de I’ébullition
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nucléée en diphasique avec le modéle Eulérien, une fois couplé avec I’'UDF et une autre fois avec
un profil linéaire de température en deux points a T= 473.15 K et a T= 543.15 K, pour la
prédiction du taux de vide.

Le canal est caractérisé par une géométrie cylindrique, ce qui permet de réaliser un maillage
bidimensionnel avec axe de symétrie au niveau de la ligne médiane de la conduite. C'est un axe de
rotation utilisé pour simplifier la géomeétrie, donc on procéde a la modélisation de la moitié de la
géomeétrie.

Pour le maillage, le choix s’est arrété sur le type structuré vu la simplicité de la géométrie afin de
permettre 1’économie en éléments de maillage et de réduire le risque d’erreur. Une fois on définit
la géométrie et le maillage, maillage structuré, on crée les sélections nommeées pour chaque arréte
du canal. La figure V.5 représente le schéma de la géométrie avec les conditions aux limites les
plus importantes utilisées pour un modele d'écoulement turbulent a l'intérieur d'une conduite avec
transfert de chaleur.

Wall (avec un flux de chaleur
G imposé dans le cas diphasique)

Pressure outlet

Mass flow puis
o>

velocity inlet

Axis /

Fig.V.5 : Conditions aux limites du canal vertical
V.2.5. Résultats et discussion

Le modéle numérique adopté est a deux dimensions 2D axisymétrique avec quatre grilles de
résolutions pour assurer l'indépendance de maillage. Le probléme est traité comme étant un
écoulement turbulent diphasique eau-vapeur dans une conduite cylindrique verticale a I'état
stationnaire avec occurrence d'ébullition sur la surface chaude. D’une part, les propriétés
thermophysiques de I'eau, phase liquide, variées avec la température selon la loi linéaire comme
indiqué dans le tableau V.2, cependant que les propriétés thermophysiques de la phase vapeur sont
celles de la saturation aux alentours de 530.55 K qui varie avec la pression du caloporteur
résumées dans le tableau V.3 et d’autre par I’utilisation de I’UDF pour la prédiction de 10
propriétés thermophysiques de 1’eau et de la vapeur en utilisant les réseaux de neurones.

Le premier résultat a considéré est I'indépendance du maillage de la fraction de la vapeur au cceur
de I'écoulement le long de la conduite. En effet, les grilles de résolutions 1000x80, 1500x80 et
2000x100 sont pratiqguement confondues comme indiqué dans la figure V.6, ce qui fait que les
solutions des exécutions sont quasi identiques, de ce fait, on conclut que l'indépendance de
maillage est atteinte, apres plusieurs tentatives pour trouver les meilleures mailles de calcul, nous
avons adopté la grille avec 1000 éléments uniformes axiaux et 80 éléments uniformes radiaux. La
densité du maillage est plus fine dans la zone de contact (pres de la paroi chauffée) afin de fournir
une meilleure répartition des parametres d'écoulement locales et de parvenir a une solution stable.
Donc la grille de résolution de 1000x80 avec une densité de maillage fine pres de la paroi
chauffée, qui sera retenue comme solution exacte est tous les résultats ci-dessous se porteront a
cette grille.
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Fig.V.6 : Vérification de I'indépendance de maillage de la fraction de la
vapeur le long de la conduite

Dans cette étude, nous avons utilisé le "RPI Boiling Model™ du modéle multiphasique Eulérien
couplé avec le modéle de turbulence RNG k-g en combinaison avec "enhanced wall treatment"
pour le traitement prés de la paroi, la valeur de y*=5 est considérée raisonnable par ’approche du
traitement prés de la paroi. Ces modeéles sont généralement utilisés pour les écoulements
diphasiques bouillants a bulles, ce choix est dicté par leur vaste utilisation dans la littérature et
aprés plusieurs essais de convergence par combinaison de divers modéles multiphasiques et ceux
de la turbulence a savoir, en plus des deux premiers, le modéle VOF et MIXTURE pour le
multiphasique et SST k-w pour la turbulence. Le tableau V.5 présente les parameétres de I'entrée
(Inputs) du modele arrété pour I'étude du benchmark.

Tableau V.5 : Inputs du modéle ébullition sous-saturée sous ANSYS-Fluent R14.5

Input Value
Geometry

Pipe Diameter 15.4 mm

Pipe Length 2m

Material Stainless steel

2D Space Axisymmetric
Solver

Time Steady

Type Pressure Based

Velocity Formulation Absolute

Gravity -9.81 m/s? (X-direction)
Models

Energy Active

Multiphase Eulerian
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Parameters
Options
Scheme
Viscous
Near Wall Treatment
Turbulence

Phase Interaction

Drag

Lift

Turbulent Dispersion

Turbulent Interaction

Heat Transfer

Mass Transfer
Bubble Departure Diameter
Frequency of Bubble Departure
Nucleation Site Density
Area Influence Coeff.

Interfacial Area

Bubble Diameter

Initial Conditions
Mass Flux
Inlet Liquid Temperature
Wall Heat Flux
Pressure

Material Properties
Fluid
Water
Vapor
Solid
Stainless-Steel

Solution Methods
Scheme
Gradient
Momentum
Volume Fraction
Turbulent Kinetic Energy
Turbulent Dissipation Rate
Energy

Boiling
RPI
Implicit
RNG k-¢
Enhanced
Mixture

Ishii

Moraga
Lopez-De-Bertodano
Troshko-Hassan
Ranz-Marshall
Boiling
Tolubinski-Kostanchuk
Cole
Lemmert-Chawla
Devalle-Kenning
ia-symmetric
Sauter-Mean

900 kg/sm?
473.15 K
570 kW/m?
4.5 MPa

Tableau V.2 (UDF)
Tableau V.3 (UDF)

Tableau V.4 (UDF)

Coupled, Coupled with VVolume Fractions
Least Square Cell Based

First Order Upwind

First Order Upwind

First Order Upwind

First Order Upwind

First Order Upwind

Pour les écoulements diphasiques, le tracé du reésiduel de la simulation, figure V.7, ne suffit pas
pour la confirmation de la convergence de la solution vu les paliers trompeurs, d'ou il faut pousser
la convergence avec d'autres indicateurs de convergence comme le bilan de masse entre I'entrée et
sortie de la conduite, figure V.8, et la fraction moyenne de la vapeur a la sortie de la conduite,
figure V.9.
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Iterations
Scaled Residuals Sep 04, 2013
ANSYS Fluent 14.5 (axi, dp, pbns, eulerian, mgke)

Fig.V.7 : Résiduel de la simulation de I'ébullition

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000
Iteration

Convergence history of Mass Flow Rate on inlet efc. Sep 04, 2013
ANSYS Fluent 14.5 (axi, dp, pbns, eulerian, mgke)

Fig.V.8 : Historique de la convergence du bilan de masse
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Fig.V.9 : Historique de la convergence de la fraction moyenne de la
vapeur a la sortie de la conduite

Apres confirmation de la convergence de la solution et vérification de I'indépendance de maillage
avec la grille de résolution 1000x80, on passe a la discussion des résultats par I'étude des graphes
des différents profils.

Pour valider I’'UDF développée couplée avec le modele a répartition du flux pariétal (RPI), une
comparaison a été effectuée entre le modele RPI (profil linéaire de température) avec le modele
couplé RPI+UDF et les données expérimentales de Bartolomei et Chanturiya pour un tube vertical
chauffé sous une pression de 4.5MPa [135]. La figure V.10(a) montre que le profil axial de la
fraction de la vapeur le long de la conduite chauffée du modele proposé UDF+RPI est en bon
accord avec les données expérimentales [135]. Idem pour le profil de température du liquide le
long du tube. La figure V.10(b) montre que le profil axial de la température du liquide du modele
proposé UDF+RPI est en bon accord avec le profil axial de la température du liquide mesurée
expérimentalement. Une comparaison des prédictions avec les données expérimentales est
démontrée.
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Fig.V.10 : Comparaisons de profil axial de la fraction volumique de la
vapeur (a) et le profil axial de la température du liquide (b)

Lorsque I'eau sous forme liquide sous-refroidie passe a travers une surface chaude dans n'importe
quel systeme, la distribution de la température adjacente a la tranche chaude provogue une
possible initiation du processus d'ébullition sous refroidie. Comme l'indique la figure V.10, ou
I'ébullition sous refroidie continue en aval de I'écoulement mais sans que la fraction de la vapeur
n‘augmente significativement du fait d'un sous-refroidissement élevé. A la sortie de la conduite on
remarque l'augmentation rapide du taux de vide par suite d'un léger sous-refroidissement du
liquide.

Les bulles de vapeur n'apparaissent pas sur la paroi dés que sa température Ty atteint la
température de saturation Tsx. Il faut, en effet, que la surchauffe Tw-Tsa de la paroi atteigne une
certaine valeur liee a la tension interfaciale o entre le liquide et la vapeur et le diamétre de
décollage des bulles. Dans notre cas et d'apres la figure V.10, on remarque qu'a I'élévation 1.1 m,
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au niveau de la paroi chaude, que I'ébullition sous saturée débute ou "Onset of Nucleate Boiling
(ONB)" et qu'a 1.45 m que I'ébullition sous saturée développée débute, appelé point d'apparition
significative de vapeur "Onset of Signficant Void (OSV)". Théoriquement la courbe de la
variation du taux de vide a été divisée en deux régions figure V.11 :

e Région faiblement sous- saturée (Detached Voidage) : Dans cette région, le taux de vide
augmente rapidement quand la sous saturation décroit. Les bulles peuvent avoir le temps
de migrer au sein de 1’écoulement avant de se condenser,

e Région fortement sous- saturée (Wall Voidage) : Dans cette région, la température du
liquide pres de la paroi est suffisamment élevée pour permettre la formation de petites
bulles de vapeur. Ces bulles se condensent plus rapidement alors qu’elles restent attachées
a la paroi, ou elles se glissent sur la paroi du tube.
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Fig.V.11 : Taux de vide pour différents régimes de I'ébullition sous saturée [138]

Lorsque la densité du flux de chaleur augmente, la vapeur apparait de plus en plus prés de I’entrée
de la section chauffante. On désigne par zone d’ébullition sous saturée, région B de la figure V.11,
la région ou les bulles se forment a la paroi et se recondensent au centre du canal, la ou le liquide
n’a pas encore atteint la température de saturation. La vapeur est produite par deux mécanismes
qui sont la nucléation a la paroi et la vaporisation directe sur les interfaces liquide-vapeur situées
au sein de I’écoulement. Ce dernier mécanisme devient de plus en plus important lorsqu’on
s’éleve dans le canal, il y a de moins en moins de liquide entre la paroi et les interfaces, qui restent
a la température de saturation.

Parallelement aux travaux consacrés aux profils axiaux de la fraction de la vapeur et de la
temperature du liquide, la distribution radiale aux differents emplacements axiaux le long du tube
a été évaluée. La figure V.12 montre les profils radiaux de la fraction de la vapeur et de la
température du liquide a 5 endroits le long du tube du modéle proposeé, a savoir le couplage de
I'UDF avec le modéle a répartition du flux pariétal (RPI) [139]. Selon la figure V.12(a),
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I'ébullition est concentrée prés de la paroi chauffée pour le régime d'écoulement considéré dans le
benchmark. On voit que la fraction de la vapeur est sensiblement plus élevee prés de la paroi et
diminue vers le centre. Les profils radiaux de la température aux 5 endroits sont indiqués sur la
figure V.12(b). Le non-équilibre thermique est évident. Il ya de grandes différences de
température entre le centre et la paroi du tube & z = 1.1 m, ou la production des bulles commence
pres de la paroi tandis que la tempeérature au centre est inférieure a la température de saturation.
Les conditions du non-équilibre diminuent le long de la conduite et la distribution uniforme
radiale de la température est atteinte autour de z=1.7 m.
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Fig.V.12 : Profils radiaux de la fraction de vapeur (a) et de la température
du liquide (b) aux 5 endroits le long de la conduite

En conséquence de la comparaison de la présente étude, il est clair que le modéle propose,
couplage de I'UDF (basé sur les réseaux de neurones artificiels) avec le modéle a répartition du
flux pariétal (RPI) est raisonnable. Ceci démontre la forte non-linéarité de la forme des propriétés
thermophysiques de I'eau et de la vapeur entre les deux points de température 473,15 K et 543,15
K qui nécessite souvent des interpolations polynomiales pour définir la solution dépendante des
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propriétés des matériaux, ce qui fait la différence entre les deux modéles (RPI+ profil linéaire de
température et RPI+UDF) par rapport aux données expérimentales de Bartolomei et Chanturiya
comme illustré dans la figure V.10.

V.3. Etude de I’ébullition sous-refroidie dans un canal vertical avec transfert de chaleur
conjugué (Benchmark?2)

Les transferts de chaleur conjugués interviennent lors de processus tels que les écoulements a
travers les sous-canaux. L’étude de ces problémes, largement rencontrés dans 1’industrie nucléaire,
peut nécessiter 1’utilisation d’un outil numérique capable de prédire 1’évolution spatio-temporelle
du champ de température et du taux de vide avec une certaine précision. Dans le nucléaire par
exemple, la réduction des marges d’erreurs pour la conception des cceurs engendre une
amélioration des performances. Les principales difficultés liées aux méthodes de couplage résident
dans les disparités des temps caractéristiques entre le fluide et le solide ainsi que le traitement
spécial que nécessitent leurs interfaces. La figure V.13 schématise les phénomeénes présents dans
I’ébullition, depuis le fluide jusqu’a la paroi chauffante.
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Fig.V.13 : Processus présents dans 1’ébullition dans un transfert de
chaleur conjugué [140]

Les écoulements bouillants sous-saturés est une forme tres efficace de transfert de chaleur qui est
décrite comme ayant des taux de transfert de chaleur élevée avec de faibles surchauffes pariétales.
Cette forme de transfert de chaleur est essentielle pour les applications de refroidissement
nécessitant des taux de transfert de chaleur élevés, comme les réacteurs nucléaires et les
chaudiéres a combustibles fossiles. La figure V.11 montre les différents régimes d'ébullition en
fonction de la fraction de vide.

Si le flux de chaleur d'une paroi chauffée est progressivement augmentée pour un ensemble de
conditions initiales, un point, connu comme le début de I'ébullition nucléée, sera atteint ou le

123



Chapitre V : Mise en ceuvre numérique

passage de la convection monophasique a I'écoulement bouillant sous-saturé se produit. Au cours
de I'ébullition nucléée, les taux de transfert de chaleur augmentent considérablement en raison de
la formation de bulles & la surface chauffée. Comme le taux de génération des bulles augmente, la
chaleur transportée par des bulles devient la partie la plus importante de I'énergie totale transférée.
Si le flux de chaleur pariétal peut augmenter d'avantage, le passage d'un écoulement bouillant
sous-saturé a un écoulement bouillant saturé se produit lorsque la température du cceur du fluide
atteint le point de saturation. Bien que I'écoulement en ébullition saturée soit une forme importante
du transfert de chaleur, le sujet principal de notre étude est I'écoulement bouillant sous-saturé.

V.3.1. Description du benchmark

On peut rencontrer plusieurs configurations d'écoulement dans un tube vertical chauffé
uniformeément par un flux thermique. Ces configurations sont basées sur la répartition spatiale et la
quantit¢ de vapeur présente dans I'écoulement qui évolue en fonction des grandeurs
thermohydrauliques de I'écoulement et thermiques a la paroi. Le tube est alimenté en liquide sous-
saturé a I'entrée et est de longueur suffisante pour autoriser un écoulement en vapeur en sortie.

Le benchmark de référence proposé, comme indiqué dans la figure V.14, expérimentalement
étudiée par Bartolemei et Chanturiya [136], il s’agit de I’évolution d’un écoulement liquide vapeur
avec apport de chaleur a la paroi. Le liquide entre en bas de la conduite cylindrique verticale a
débit massique constant de Gin = 0.161 Kg/s et a une température de 473.15 K inférieure a la
température de saturation de 58.2 K. La géométrie adoptée est bidimensionnelle, la longueur du
canal est Z = 2 m, son diametre est D = 15.4 mm et 1’épaisseur du conduit en Acier est e =5 mm.
On impose un flux de chaleur uniformément réparti a la paroi de la conduite de Qw = 0.3456
MW/m? sur toute la longueur du canal.

Les données expérimentales disponibles comprennent les températures le long de la paroi et de
I'axe du tube, la température moyenne de liquide et la fraction moyenne du volume de la vapeur de
la section transversale le long du tube. L'ébullition de la paroi correspond au régime de 1’ébullition

nucléée [138] [136] [137] [76].

pr Gravite

Eau sous-saturée Eau saturée +
—_— p=154mm e=5mm Z=2m — Vapeur
>
— T,=473.15K =45 MPa z
Gin=0.161Kg/s in P

Qw=0.3456 MW/m?

Fig.V.14 : Schéma synoptique du benchmark

Le tableau V.6 présente les valeurs des paramétres thermohydrauliques a savoir la pression
imposé, le débit massique de 1’écoulement, le flux de chaleur pariétal uniformément réparti le long
de la paroi chauffante et la température de I’écoulement monophasique en entrée. Ces parametres
sont nécessaires pour le lancement du code CFD.
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Tableau V.6 : Conditions thermohydrauliques

Parameétre* Valeur
Rayon r de la conduite 7.7 mm
Epaisseur e de la conduite 5mm
Pression P 4.5 MPa
Débit massique Gin 0.161 Kg/s
Flux de chaleur Q 0.3456 MW/m?
Température a I’entrée Tin 473.15K
Sous saturationAT 58.2 K

* Conduite en Acier inoxydable et H,O comme fluide caloporteur

Du fait que le caloporteur du 2°™ benchmark est de I'eau légére aux mémes conditions de
température et de pression que le 1°" benchmark, donc les propriétés thermophysiques de I'eau et
de la vapeur ne changent pas. Ainsi, les propriétés thermophysiques de I'eau liquide sont résumées
dans le tableau V.2 et celles de la vapeur a la température de saturation de 530.55K qui correspond
a la pression de fonction de 4.5 MPa sont résumées dans le tableau V.3. Les propriétés de I’eau
sont déterminées par un profil linéaire de température en deux points a T= 473.15 K et a T=
543.15 K obtenues a partir des tables thermodynamiques basées sur la formulation industrielle
IAPWS-1F97. Dans le tableau V.4 sont présentées les propriétés de I'Acier inoxydable.

V.3.2. Maillage et conditions aux limites

Le canal est caractérisé par une géomeétrie cylindrique creuse, ce qui permet de réaliser un
maillage bidimensionnel axisymétrique au niveau de la ligne médiane de la conduite. Comme la
formulation du probléme est axisymétrique, le domaine simulé est seulement une tranche 2-D avec
une largeur égale au rayon du tube plus I’épaisseur. L’axe de symétrie est utilisé pour simplifier la
géométrie, donc on proceéde a la modélisation de la moitié de la géométrie, cette division est
subdivisée en 2 blocs (épaisseur de la conduite et le rayon du passage du fluide) ce qui permet de
définir le maillage pour chacun d’entre eux. Pour le maillage, Le manuel du solveur ANSYS
Fluent recommande I'utilisation d’un maillage de calcul quadrilatére pour le modele Eulérien
multiphasique, c’est un maillage structuré vu la simplicité de la géométrie afin de permettre
I’économie en éléments de maillage et de réduire le risque d’erreur [16].

La figure V.15 illustre la discrétisation spatiale finale adoptée, apres plusieurs tentatives
(indépendance de maillage), pour la division du domaine de calcul, dans la direction axiale 1000
pour le domaine fluide et 1000 pour le domaine solide et dans la direction radiale 30 pour le
domaine fluide et 5 pour le domaine solide. Une densité de maille plus fine dans la zone de
contact (pres de la paroi chauffée) afin de fournir une meilleure répartition des parametres de
I'écoulement locale et de parvenir a une solution stable.

La figure V.15 représente le schéma de la géométrie avec les conditions aux limites de la division

du domaine de calcul les plus importantes utilisées pour un modeéle d'écoulement turbulent a
I'intérieur d'une conduite avec transfert de chaleur conjugué.
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Wall (avec un flux de chaleur
Interface / imposé dans le cas

Wall (adiabatique) —» «— Wall (adiabatique)

«— Mass flow puis
velocity inlet

Pressureoutlet —

Axis /

Fig.V.15 : Maillage adopté et conditions aux limites du benchmark en 2D

Toujours, comme le 1°" benchmark et selon 1’architecture arrétée (figure V.4), on génere tout
d’abord une solution pour un écoulement monophasique pour assurer le profil de la vitesse et les
parameétres de la turbulence, entierement développés a la sortie du canal, comme une entrée pour
la simulation en diphasique.

Comme indiquer dans les paragraphes précédents, pour les écoulements diphasiques, le tracé du
résiduel de la simulation ne suffit pas pour la confirmation de la convergence de la solution, donc
on doit suivre la convergence avec d'autres indicateurs comme le bilan de masse entre I'entrée et
sortie de la conduite et la fraction moyenne de la vapeur a la sortie de la conduite.

V.3.3. Modele mathématique

En écoulement multiphasique par l'approche Euler-Euler, les phases sont supposées étre en
interpénétration continue. L'une des phases est definie comme étant continue et l'autre comme
dispersée. Les vecteurs de pression et de gravité sont partagés par les deux phases, tandis que
d'autres variables sont en phase spécifique. Le seul changement notable a la solution de la
premiére phase est la présence de forces interfaciales.

Ce modele est le plus général et le plus complexe parmi tous les modeles des écoulements
multiphasiques. Chaque phase est supposée former un milieu continu. Son mouvement est simulé
avec son propre systeme d'équations de Navier-Stokes, équation de continuité et I'équation de
I'énergie. Selon ce modele, les équations écrites pour chaque phase sont résolues conjointement. A
des valeurs €elevees de oy, seul le modele eulérien est utilise pour la simulation adéquate de ces
écoulements.

Pour 1I’équation de I'énergie dans la région solide, Fluent permet de créer des régions solides dans
lesquelles les equations de transfert de chaleur sont résolues, mais sans débit. Ceci est connu
comme le transfert de chaleur conjugué et les régions solides sont connues comme des domaines
solides.

Dans les domaines solides, I'équation de conservation de I'énergie peut représenter le transport de
chaleur due au mouvement solide, la conduction et les sources de chaleur volumiques, équation
V.1

d(ph)
ot

+ V. (ptigh) = V.(AVT) + S, (V.1)

ou h, p, 1 et Se sont respectivement I'enthalpie, la densité, la conductivité thermique du solide et la
source de chaleur volumique en option. Le terme ayant la vitesse du solide i est facultatif, il
représente le mouvement du solide par rapport au plan de référence.
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Pour la région fluide, les équations de continuité, de la quantité de mouvement et de I'énergie ainsi
que le modele de la turbulence sont décrits dans le chapitre 11l et le mod¢le d’ébullition pariétal
RPI est décrit dans le chapitre II.

V.3.4. Procédure de résolution avec ’'UDF (IAPWS)

Pour valider I'UDF développée avec IAPWS et implémentée dans le code ANSY S-Fluent, on doit
réaliser une étude comparative. Pour cela, le modéle Eulérien a répartition du flux pariétal (RPI) a
été adopté, d’ou le couplage de I’'UDF avec le modéle Eulérien-RPI d’une part et d’autre part le
modele Eulérien-RPI avec définition des propriétés de 1’eau et de la vapeur par une interpolation
linéaire en fonction de la température en deux points.

Le modéle numérique adopté est a deux dimensions 2D axisymétrique i.e. la moitié du canal. Le
probleme est traité comme étant un écoulement turbulent diphasique eau-vapeur dans une conduite
cylindrique verticale a I'état stationnaire avec occurrence d'ébullition sur la surface chaude et avec
un transfert de chaleur conjugué. Comme indiqué en haut, on génére tout d’abord une solution
pour un écoulement monophasique pour assurer le profil de la vitesse et les paramétres de la
turbulence, entiérement développé a la sortie du canal, comme une entrée pour la simulation de
I’ébullition nucléée en diphasique avec le modele Eulérien pour la prédiction du taux de vide.

Dans cette étude, nous avons utilisé le "RPI Boiling Model" du modéle multiphasique Eulérien
couplé avec le modéle RNG k-¢ pour la turbulence. Ce couplage de modéles est utilisé
généralement pour les écoulements diphasiques bouillants a bulles, ce choix est dicté par leur
vaste utilisation dans la littérature. Les propriétés thermophysiques de l'eau étant déterminées
selon la loi linéaire du solveur ANSY'S Fluent entre deux points 473.15 K et 543.15 K et celles de
la vapeur sont déterminées a la température de saturation qui est aux alentours de 530.55 K.

V.3.5. Résultats

La figure V.16 montre I'évolution de la vapeur au mur chaud le long de la conduite. Lorsque I'eau
sous forme liquide sous-refroidie passe a travers une surface chaude dans n'importe quel systeme,
la distribution de la température adjacente a la tranche chaude provoque une possible initiation du
processus d'ébullition sous refroidie. Comme l'indique la figure V.16, I'ébullition sous refroidie
continue en aval de I'écoulement mais sans que la fraction de la vapeur n'augmente
significativement du fait d'un sous-refroidissement élevé. A la sortie de la conduite on remarque
I'augmentation rapide du taux de vide par suite d'un léger sous-refroidissement du liquide.

Vapor Volume Fraction
Contour 1

4.552e-001
- 4.087e-001
3.642e-001
- 3.187e-001
- 2.7318-001
2 276e-001
1.3686e-001
- 9.104e-002
4.5652e-002 4] 0.615 0.03 (m) 1_“
0.000e+000 _uc.n?s _E-.0225 I

Fig.V.16 : Distribution de la fraction de vapeur a la sortie du canal

Les bulles de vapeur n'apparaissent pas sur la paroi dés que sa température Ty atteint la
temperature de saturation Tss. Il faut, en effet, que la surchauffe Tw-Tsat de la paroi atteigne une
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certaine valeur liée a la tension interfaciale o entre le liquide et la vapeur et le diamétre de
décollage des bulles. Dans notre cas et d'apres la figure V.17, on remarque qu'a I'élévation 0.6 m,
au niveau de la paroi chaude, que I'ébullition sous saturée débute ou (ONB pour Onset of Nucleate
Boiling en Anglais).
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Fig.V.17 : Profil axial de la fraction de la vapeur

Lorsque la densité du flux de chaleur augmente, la vapeur apparait de plus en plus pres de ’entrée
de la section chauffante. On désigne par zone d’ébullition sous saturée, la région ou les bulles se
forment a la paroi et se recondensent au centre du canal, la ou le liquide n’a pas encore atteint la
température de saturation. La vapeur est produite par deux mécanismes qui sont la nucléation a la
paroi et la vaporisation directe sur les interfaces liquide-vapeur situées au sein de I’écoulement. Ce
dernier mécanisme devient de plus en plus important lorsqu’on s’éléve dans le canal, il y a de
moins en moins de liquide entre la paroi et les interfaces, qui restent a la température de
saturation.

Une étude comparative est réalisée pour la validation de 'UDF (IAPWS) développée avec la
formulation internationale IAPWS couplée avec le modele RPI et le modéle RPI avec la fonction
linéaire du solveur ANSY'S Fluent pour la détermination des propriétés thermophysiques de 1’eau
entre deux points 473,15 K et 543,15 K confrontées aux données expérimentales de Bartolomei et
Chanturiya pour un tube vertical chauffé a 4.5MPa [136]. La figure V.18 montre que la
distribution axiale de la fraction de la vapeur UDF-RPI proposée est en bon accord avec les
données expérimentales. Idem pour le profil de température du liquide le long du tube. La figure
V.19 montre que la distribution axiale de la température du liquide du modéle UDF-RPI est en
bon accord avec celles mesurées expérimentalement. Une comparaison des prédictions avec les
données expérimentales est démontrée.
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Fig.V.18 : Comparaison du profil axial de la fraction de la vapeur
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Fig.V.19 : Comparaison du profil axial de la température du liquide

La figure V.20 montre les profils radiaux de la fraction de la vapeur et de la température du
liquide a six endroits axiaux le long du tube [139]. Comme indiqué sur la figure V.20, I'ébullition
est concentrée pres de la paroi chauffée pour le régime d'écoulement considéré. On voit que la
fraction de la vapeur est sensiblement plus élevée prés de la paroi et diminue en allant vers le
centre.
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Fig.V.20 : profils radiaux de la fraction de la vapeur a six endroits le long du canal

La figure V.21 montre 1’évolution du diamétre des bulles au niveau de la paroi le long du tube,
I'UDF proposée combinée avec le modéle d'ébullition pariétale RPI, utilise le diametre de Sauter-
Mean pour la taille des bulles initiales. Le diamétre des bulles est proportionnel aux
augmentations de température dans le tube en raison du chauffage de la paroi du tube et reste
constant apres que la température de saturation est atteinte. Le diameétre de la bulle dépend
fortement de la température du liquide dans la masse locale par conséquent, il augmente de
maniére significative vers la sortie du tube ou I'évaporation se produit.
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Fig.V.21: diamétre des bulles le long du canal

En conséquence de la comparaison de la présente étude, il est clair que I’'UDF développée couplée
avec le modele pariétal RPI, basé sur le formalisme de ’TAPWS est raisonnable. Ceci démontre la
forte non-linéarité de la forme des propriétés thermophysiques de I'eau et de la vapeur entre les
deux points de température 473,15 K et 543,15 K qui nécessitent souvent des interpolations
polynomiales pour définir la solution dépendante des propriétés des matériaux, ce qui fait la
différence entre les deux modeles par rapport aux données experimentales de Bartolomei et
Chanturiya comme illustrer dans les figures V.18 et V.19.
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V.4. Modélisation en 3D de I’ébullition nucléée sous-saturée (Benchmarka3)
V.4.1. Boucle FRIGG pour la simulation d’un BWR

Au milieu des années 60, ABB Atom en Suéde a mené des essais a grande échelle sur des
assemblages combustibles de type BWR dans la boucle d'essai FRIGG pour la qualification du
combustible 8X8. En 1995 une mise a niveau de la boucle d’essai a été réalisée en augmentant sa
puissance thermique de 4 MW a 15 MW et apportant, ainsi, des améliorations qui comprennent un
nouveau systeme de contréle de la boucle, un nouveau systéme puissant de collecte de données et
une nouvelle salle de contrdle. La boucle FRIGG a été modernisée pour répondre aux besoins
actuels et futurs de la mesure de la distribution du vide, de la perte de pression, des mesures
statiques et des transitoires, de la stabilité hydraulique des assemblages combustibles et du flux de
chaleur critique d’asséchement (dryout) [141] [142].

E =

Fig.V. 22 : Arrangement basique de la boucle d'essai FRIGG-BWR (a)
et détails de la section d'essai avec comparaison de taille (b) [142]

Nomenclature :

Séparateur de vapeur,

Section de test,

Pompe de circulation principale,

Echangeur de chaleur,

Pompe de recirculation pour le circuit de refroidissement,
Condenseur,

Cuve de pression,

Assemblage de test,

Redresseur (max 14).

©CoNoR~WNE
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La mission assignée a la boucle d'essai FRIGG est de consolider le développement de combustible
nucléaire en validant la performance thermohydraulique de nouvelles conceptions de combustible
type BWR et de fournir des données pour la conception des assemblages et de la supervision du
ceeur.

Le principal champ d'application de la boucle est la Vérification thermohydraulique des
assemblages combustibles type BWR. La boucle a été mise en opeération depuis le milieu des
années 60 et une grande variété de conceptions de combustible ont été développées et validées. La
boucle a éte continuellement modifiée et mise a niveau pour répondre aux besoins réels. Une mise
a niveau compléte de l'installation a été lancée en 1995. La puissance a été augmentée de 4 MW a
15 MW pour permettre des essais des assemblages en géométrie entiere. De nouveaux systemes de
contréle et d'acquisition de données, une nouvelle salle de contréle, un systeme de mesure de vide
et de meilleures capacités transitoires ont également été introduites [141]. Les caractéristiques
principales de la boucle d’essai FRIGG sont résumées dans le tableau V.7.

Tableau V. 7 : Données principales

Parametre* Unité Valeur

Pression MPa  10.0

Température °C 311
Puissance thermique du crayon MW 15
Débit Kg/s 25
Nombre de redresseur - 14

* Matériaux en Acier au carbone et le systeme de mesure comporte 830 points de mesures, 25 fois/s.

V.4.2. Description de la boucle FRIGG

Le collecteur de la vapeur est utilisé pour séparer la vapeur de I'eau saturée. La vapeur d'eau est
transportée vers le condenseur et I'eau saturée vers la pompe de circulation principale. Le circuit
de refroidissement est constitué d'un condenseur et d'un échangeur de chaleur avec une pompe de
circulation. Les échangeurs de chaleur agissent comme un dissipateur de chaleur dans la boucle
qui refroidit I'eau du condenseur avant d'étre renvoyé au circuit de refroidissement, la figure V.23
montre le schéma synoptique de la boucle FRIGG.

-

4 Condenser i

Drum

! Main Circulation Loop
= Cooling Circuit Test Section
A

| ) _@._,o_| e
o/ 1

m

Fig.V. 23 : Schéma synoptique de la boucle FRIGG [141]
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La section d'essai est composée d'un récipient sous pression, d’un canal d'écoulement en Zircaloy
et d’un sous-assemblage ou d’un assemblage de grandeur réelle, avec des cannes chauffantes
représentant les conceptions de combustible SVEA. Des capteurs de pression sont reliés au canal
d'écoulement en différents points d'élévation.

Les canaux d'écoulement sont utilisés de la production normale et sont aussi réalistes car ils
peuvent étre en dehors des prises de pression. Il en va de méme pour les entretoises (espaceurs),
qui sont entierement sans renforts a des fins de test. L’utilisation de composants standards est
possible gréace a l'utilisation de cannes chauffantes "indirectes" sans avoir besoin de simulations de
canaux d'écoulement a lI'aide de céramique. Chaque canne de dispositif de chauffage comprend un
élément de chauffage, un isolateur électrique, une gaine en Inconel et les thermocouples utilisés
comme détecteurs du flux de chaleur critique d’asséchement. Les cannes chauffantes sont de trois
longueurs ; cannes de pleine longueur, de 2/3 de la longueur et de 1/3 de la longueur. Les cannes
de longueur totale et une partie de la longueur de chauffage ont jusqu'a 8 et 2 thermocouples dans
chaque canne respectivement.

Les cannes chauffantes sont alimentées électriquement par un certain nombre de redresseurs a
thyristors. En changeant la combinaison de barres, relié a chaque unité pour le réglage de la
tension aux bornes de chaque appareil, différentes combinaisons de distributions de puissance
locales peuvent étre simulées. Le systéeme d'acquisition de données comprend un ordinateur
principal et un certain nombre de scanners.

La figure V.24 schématise un assemblage de six cannes chauffantes (FT-6a) de la section d'essali
de la boucle FRIGG, pour la simulation d'un assemblage de 6 crayons combustibles, c'est un
benchmark de référence pour la mesure de la distribution du taux de vide.

Adiabatic
Wall

L,=4.2m

Heated
Rod

Fig.V. 24 : Schéma de six cannes chauffantes de la section d'essai de
la boucle FRIGG (FT-6a)

V.4.3. Description du benchmark
Le benchmark de référence proposée, comme indiqué dans la figure V.24 et expérimentalement

étudiée dans la boucle d'essai de FRIGG [142], pour simuler un écoulement diphasique a
ébullition sous saturé dans un cceur de réacteur pour la prédiction de la distribution de la fraction
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de vapeur dans les sous canaux d'un assemblage combustible [143] [144]. 11 s’agit de 1’évolution
d’un écoulement liquide vapeur avec apport de chaleur de six cannes chauffantes placées dans une
conduite verticale adiabatique. Le liquide entre du bas de la conduite cylindrique verticale
adiabatique & travers les sous canaux avec un flux massique constant de Gin = 1163 kg/m?s sous
une pression de P =5 MPa (Tsat = 537 K) et une température de sous refroidissement de Tsup = 4.5
K. On impose un flux de chaleur uniformément réparti a la paroi de la canne de Qcanne = 0.522
MW/m? sur toute la longueur de la conduite. Comme indiqué dans la figure V.24, le diamétre de la
canne chauffante de la section d'essai FT-6a est de ¢ = 13.8 mm et de longueur de Z =4.2 m.

Les mesures ont été prises aux différents endroits, trois zones radiales, le long de la section d'essai,
comme indiqué sur la figure V.25. Le tableau V.8 résume les limitations des trois zones.

Zonef

Zone2

Zone3

Fig.V. 25 : Zones de mesures de la boucle FRIGG (FT-6a)

Tableau V. 8 : zonage de la section FT-6a
Zone Unité Rayon
1 mm R<14.6
2 mm 146 <r<28.6
3 mm  r>286

Les données expérimentales disponibles comprennent les fractions moyennes de la vapeur de la
section axiale et radiale des trois zones [143] [144] [68] [24] [145] [144].

V.4.4. Procédure de résolution avec I'UDF (ANN)

Pour valider I'UDF développée avec les réseaux de neurones en 3D et implémentée dans le code
ANSYS-Fluent, on doit réaliser une étude comparative. Pour cela, le modéle Eulérien a répartition
du flux pariétal (RPI) a été adopté, d’ou le couplage de ’'UDF(ANN) avec le modé¢le Eulérien-RPI
d’une part et d’autre part le modele Eulérien-RPI avec définition des propriétés de 1’eau et de la
vapeur par une interpolation linéaire en fonction de la température en deux points. A cet effet, on
résume dans le tableau V.9 les valeurs des paramétres thermohydrauliques a savoir la pression de
fonctionnement, le débit massique de 1’écoulement, le flux de chaleur pariétal uniformément
réparti le long de la paroi de la canne chauffante et la température de 1’écoulement monophasique
en entrée. Ces parametres sont nécessaires pour le lancement du code CFD.
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Tableau V. 9 : Conditions thermohydrauliques

Paramétre* Valeur
Diametre ¢ de la canne 13.8 mm
Diamétre ¢ de l'assemblage ~ 35.5 mm
Pression P 5 MPa

Débit massique Gin 1163 kg/m?s
Flux de chaleur Qcanne 0.522 MW/m?
Température a I’entrée Tin 5325K

Sous saturation Tsub 45K

* Canal en Zircaloy, gaine en Inconel et H20 comme fluide caloporteur

Les propriétés thermophysiques de I'eau liquide sont résumées dans le tableau V.10 et celles de la
vapeur a la température de saturation de 537 K qui correspond a la pression de fonction de 5 MPa
sont résumées dans le tableau V.11. Les propriétés de 1’cau sont déterminées par un profil linéaire
de température en deux points a T = 5325 K et a T = 602.5 K obtenues a partir des tables
thermodynamiques basées sur la formulation industrielle IAPWS-IF97. Dans le tableau V.4 on
présente les propriétés du Zircaloy.

Tableau V. 10 : Propriétés thermophysiques de I'eau liquide
5325 K 602.5 K

Propriété* Unité Valeur Valeur
Densité kg/m®  785.634  642.312
Chaleur spécifique Cp J/kg.K 4998 7007

Conductivité thermique . W/m.K  0.608309  0.484408
Viscosité n ka/m.s  1.02¢%  7.47428e®
* Eenthalpie a I'état standard de I'eau liquide est nulle, c'est a dire 0 J/kg.mol.

Tableau V. 11 : Propriétés thermophysiques de la vapeur a 537 K
Propriété Unité Valeur
Densité kg/m3 25.35
Chaleur spécifique Cp J/kg.K 4425
Conductivité thermique A W/m.K 0.0554
Viscosité . kg/m.s 1.8e®
Masse moléculaire M kg/kg.mol  18.0152

Tension interfaciale ¢ N/m 0.02278
Enthalpie a I'état standard H J/kg.mol  2.959897¢"”
Température de référence Trer K 298.15
Tableau V. 12 : Propriétés thermophysiques de Zircaloy
Propriété Unité Valeur
Densité kg/m3 6520

Chaleur spécifique Cp J/kg.K 281
Conductivité thermique A W/m.K 22.7

V.4.5. Maillage

La section d’essai caractérisée par une geométrie cylindrique, ce qui permet de réaliser un
maillage tridimensionnel périodique au niveau de la ligne médiane de la section, c'est un axe de
rotation utilisé pour simplifier la géométrie, donc en utilisant la propriété de la symétrie, on
procéde seulement a la modélisation d'une division de 72 degrés de la géométrie soit 1/5 de la
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géometrie totale. Cette division est subdivisée en 3 blocs. Le 1% bloc c'est la canne entiere, le 2eme
bloc c'est le 1/5 d'une autre canne chauffante et le 3*™ bloc sont les sous-canaux pour le passage
du caloporteur, figure V.26 (b). Seuls les deux premiers métres de la section ont étés modélises,
figure V.27.

La figure V.26 illustre la procédure adoptée pour la simulation de I'assemblage d’essai avec la
discrétisation spatiale finale adoptée pour la division du domaine de calcul. Pour le maillage, le
choix s’est arrété sur un maillage hybride, structuré le long de la conduite avec 600 éléments et
hexaédre radialement avec une longueur minimale de I'aréte de 6.9 mm soit un total de 2409760
nceuds et 2252700 ¢éléments, figure V.26 (c).

\ /
6000 150% 30000 (v :/L‘

0 22500

Fig.V. 26 : Géométrie totale de la section d’essai (a), Division de 72
degrés de la géométrie (b), Maillage adopté de la division (c)

Une fois on définit la géométrie et le maillage afin d'affecter les conditions aux limites de la
division du domaine de calcul, les plus importantes, utilisées pour un modele d'écoulement a
ébullition turbulent a I'intérieur d'une conduite, on crée les sélections nommées pour chaque arréte
de la conduite.

Toujours, comme les deux premiers benchmarks, on génére tout d’abord une solution pour un
écoulement monophasique pour assurer le profil de la vitesse et les parameétres de la turbulence,
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entierement développé a la sortie du canal, comme une entrée pour la simulation en diphasique. La
figure V.27 ci-dessous schématise I’architecture arrétée pour la simulation de 1’ébullition nucléée
pour la prédiction du taux de vide. Il s’agit de la modélisation d’une division d’un angle de 72°
des deux premiers metres de la section.

Comme indiquer dans les paragraphes précédents, pour les écoulements diphasiques, le tracé du
résiduel de la simulation ne suffit pas pour la confirmation de la convergence de la solution, donc
on doit suivre la convergence avec d'autres indicateurs comme le bilan de masse entre I'entrée et
sortie de la conduite et la fraction moyenne de la vapeur a la sortie de la conduite.

Conditions initiales
(monophasique)

e In + cdts. intt. T
¥ v | (diphasique)

Lere Simulation (2m) 2éme Simulation (2m) 3éme Simulation (2m)
Monophasique Monophasique Diphasique

4éme Simulation (2m)
Diphasique

Out Out

Out
] ¥

A— v

Y
Reésultats

Fig.V. 27 : Architecture adoptée pour la simulation de la section FT-6a
V.4.6. Résultats

Le modéle numérique adopté est a trois dimensions 3D périodique i.e. une division de 72 degrés.
Le probléme est traité comme étant un écoulement turbulent diphasique eau-vapeur dans une
section verticale (sous-canaux) a I'état stationnaire avec occurrence d'ébullition sur la surface
chaude. Les propriétés thermophysiques de I'eau, phase liquide, qui variées avec la température
selon la loi linéaire entre deux points 532.5 K et 602 K comme indiqué dans le tableau V.10.
Cependant, les propriétés thermophysiques de la phase vapeur sont celle de la saturation. La
température de saturation est aux alentours de 537 K qui varie avec la pression du caloporteur,
tableau V.11.

Dans cette étude, nous avons utilisé le "RPI Boiling Model" du modéle multiphasique Eulérien
couplé avec le modéle RNG k-¢ pour la turbulence, utilisés généralement pour les écoulements
diphasiques bouillants a bulles. Ce choix est dicté par leur vaste utilisation dans la littérature et
apres plusieurs essais de convergence par combinaison de divers modéles multiphasiques et ceux
de la turbulence a savoir, en plus des deux premiers, le modele VOF et MIXTURE pour le
multiphasique et SST k-o pour la turbulence. Pour les parametres d'entrée (Inputs) du modéle
arrété dans le code ANSYS-Fluent pour I'étude du benchmark sont identiques a ceux tu tableau
V.5 sauf ceux qui corresponds a la géométrie.

Une étude comparative est réalisée pour la validation de 'UDF développée avec les réseaux de
neurones conjuguée avec le modele RPI et le modele RPI avec la fonction linéaire du solveur
ANSYS Fluent pour la détermination des propriétés thermophysiques de 1’eau entre deux points
532.5 K et 602 K confrontées aux données expérimentales [143] [144] [68] [24] [145] [144]. La
figure V.28 montre que la distribution axiale, de chaque zone, de la fraction de la vapeur du
modéle UDF-RPI proposé est en bon accord avec les données expérimentales.
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Fig.V. 28 : Distribution axiale de la fraction de vide de la section FT-6a
Zonel (a), Zone2 (b), Zone3 (c)
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La figure V.29 montre que la distribution radiale, de chaque zone, de la fraction de vapeur du
modeéle UDF-RPI est en bon accord avec celles mesurées expérimentalement.
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Fig.V. 29 : Distribution radiale de la température de la section FT-6a
x=304 mm (a), x=1148 mm (b),
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La figure V.30 illustre les différents contours et sections radiales de la fraction de la vapeur et de
la température le long de la section d’essai de la FT-6a. La figure V.31 montre la fraction de la
vapeur (a) et la température du liquide a la sortie de la section d’essai FT-6a.

Vi Vol Fract :
c:ml:; v lume ion AIS.Y.S_ Liguide .;ompaﬁmm
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44780001
4.179¢-00
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000e )

Fig.V. 30 : Contours le long de la section FT-6a fraction de vapeur (a),
distribution de la fraction de la vapeur en 4 endroits (b), température du
liquide (c), distribution de la température en 4 endroits (d)
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Fig.V. 31 : Contour a la sortie de la section FT-6a fraction de la vapeur
(@), température du liquide (b)
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V.5. Conclusion

A travers cette étude, nous nous sommes intéressés, via une simulation en 2D et 3D, a la
prédiction de la nucléation pariétal de 1’ébullition sous-saturée respectivement dans une conduite
circulaire verticale avec un apport de chaleur uniformement réparti le long de la conduite et dans
les sous-canaux de la section d’essai FT-6a de la boucle FRIGG, en utilisant un code CFD avec
transfert de chaleur conjugué dans un cas. Ce travail nous a permet d’évaluer, I’application du
modeéle multiphasique Eulérien a répartition du flux pariétal (RPI), modele le plus complexe et le
plus onéreux en ressources de calculs fourni par ANSYS dans son code Fluent version 14.5.0 en
conjonction avec les UDF développées (ANN et IAPWS) sur la base du formalisme IAPWS qui
calcule les propriétés thermodynamiques et de transport de 1’eau et de la vapeur saturée supposées
varier avec la tempeérature. La validation des résultats a été faite avec les données expérimentales.

Les résultats démontrent que le couplage du modele RPI avec les UDF développées est capable de
prédire raisonnablement bien les distributions de la fraction de vapeur et le profil de température
du liquide dans le tube vertical chauffé et les sous-canaux de la boucle FRIGG. Les profils
calculés de la fraction de vapeur et de la température du liquide sont en bon accord avec les
expériences disponibles.
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Conclusion Géneérale

La modélisation des transferts thermiques en écoulements diphasiques est I'une des pierres
angulaires de I'étude de la slreté des réacteurs nucléaires. A I'échelle d'un réacteur nucléaire, cette
modélisation repose essentiellement sur l'utilisation de corrélations expérimentales valables a
1'échelle du cceur du réacteur. Cependant, dans une approche CFD, I'étude de I'écoulement dans un
sous-canal d'assemblage de combustible nucléaire requiert des simulations tridimensionnelles
locales basées sur des modeles diphasiques moyennés sur des échelles de temps et d'espace plus
petites. Ces modéles nécessitent d'étre fermeés via des relations de fermeture locales plus difficiles
a determiner expérimentalement. C'est pourquoi la simulation numérique peut étre un excellent
outil de développement de tels modeles.

Notre travail a consisté a améliorer la simulation d’un écoulement en ébullition nucléée sous
saturée convective rencontrée dans les réacteurs de puissances par une approche CFD sous le code
ANSYS-Fluent version 14.5.0. Ainsi, nous avons mené une série d’études visant :

1. a établir une simulation qui tient compte des mécanismes locaux de la couche limite adjacente
a la paroi chauffée,

2. a proposer un modeéle approprié pour la simulation de ces phénomenes dans les conditions
d'opération d'une centrale nucléaire en tenant compte des phénomenes physiques de
I’ébullition nucléée,

3. et comme conséquence, a développer des compétences pour le développement des modéles en
utilisant un logiciel de simulation CFD.

Au début de cette these, nous avons présenté une synthese bibliographique des travaux qui traitent
I'utilisation de la mécanique des fluides numérique pour la modélisation de 1’ébullition nucléée
sous-saturée convective afin d’améliorer la prédiction des grandeurs locales dans les écoulements
diphasiques bouillants principalement dans le domaine nucléaire. Une analyse bibliographique de
modeles mécanistes d’ébullition nucléée qui sont les seuls pouvant fournir les conditions limites a
la paroi nécessaires aux codes de calcul de type CFD a été présenté, avec la description des
équations de conservation moyennées dans le temps et dans 1’espace du modele RPI, modele a
répartition du flux pariétal, ainsi que les modéles de fermeture que nous avons sélectionné afin de
simuler les écoulements diphasiques bouillants dans le code ANSY S-Fluent.

En facilitant la manipulation, a ’utilisateur, & travers la simplicité de son interface graphique,
Fluent qui n’est pas limité uniquement & ces propres fonctions, mais il offre a I’utilisateur la
possibilité d’y injecter ses propres fonctions selon les particularités du probléme. A partir de cela,
nous avons developpé deux UDF, I'une est basée sur les réseaux de neurones multicouches, qui a
amplement montrée ses performances et l'autre en implémentant le formalisme IAPWS pour la
prédiction des propriétés des matériaux, qui est une phase essentielle d'analyse de la mécanique
des fluides numérique, ce sont des coefficients des équations. Il s'agit en général de valeurs
dépendant des conditions de pression et de temperature.

Compte tenu des resultats satisfaisants obtenus, nous pouvons dire que le couplage du modeéle
RPI, modele a répartition du flux pariétal et les UDF développées pour le calcul des propriétés de
I’eau et de la vapeur s'est révélé étre utile pour la prediction de la fraction volumique de la vapeur
dans un écoulement en ébullition sous-saturée. De maniére globale, la confrontation des résultats
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numeriques, a savoir les distributions de fraction de volume de la vapeur et le profil de
température, montre une bonne concordance avec les expériences.

Aussi d'autres recherches de base doivent étre effectuées pour quantifier les effets physiques, en
particulier en ce qui concerne la modélisation numérique en trois dimensions a partir de I'eau en
tant que fluide porteur avec des bulles de vapeur dispersées a I'entrée a la vapeur en tant que fluide
porteur avec des gouttelettes d'eau dispersées a la sortie. L'utilisation de cartes de régime
d'écoulement offre un certain potentiel prometteur pour une modélisation plus génerale.

Les mesures locales fiables de la fraction de vide, de la température et de la vitesse d’un
écoulement diphasique a haute pression aideraient au développement de la CFD comme un outil
fiable pour les applications diphasiques des réacteurs nucléaires.

Tout en estimant avoir atteint notre objectif tracé pour cette étude, nous envisageons d'améliorer
notre connaissance des mécanismes physiques de base a l'origine de la crise d'ébullition. La crise
d’ébullition est une instabilité du régime d’ébullition nucléée conduisant a une tres importante et
tres brutale augmentation de la température de la paroi chauffée. Cette augmentation peut conduire
a la destruction de la paroi, ce qui constitue un probleme potentiel de la slreté des installations
industrielles qui requiert une bonne connaissance des mécanismes de base des phénomeénes mis en
jeu.

Le modéle RPI a montré des résultats prometteurs en matiére de la prédiction de I'ébullition
nucléée. 1l convient en outre d'appliquer ce modele pour la prédiction du flux de chaleur critique
(CHF pour Critical Heat Flux en Anglais) avec diverses conditions d'entrée. Comme un modele
physique théorique rigoureux sans corrélations empiriques décrivant en détail le phénoméne DNB
n'existe pas, le développement de modeles mécanistes fiables avec une large applicabilité basée
sur l'approche théorique, mais toujours en utilisant certaines équations empiriques est
recommandé. Dans l'avenir, ce modéle devrait tenir compte des phénomeénes de fragmentation et
de coalescence ainsi que les phénomeénes pariétaux (nucléation, détachement) est une tache trés
ardue pour laquelle trés peu de pistes de réflexions existent a notre connaissance. Elle n’en
demeure pas moins une étape clé vers 1’étude de la crise d’ébullition.

D'autre part, les écoulements liquide-vapeur en milieux poreux occupent une grande place dans les
études de sdreté des installations nucléaires, le contréle et la prédiction des phénomeénes
d’asséchement sont fondamentaux pour la maitrise du refroidissement du combustible et des
éléments de structure d'un réacteur.

Les bulles sous toutes leurs formes sont loin d’avoir dévoilé tous leurs secrets.
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