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Résumé

Résumé :

Ce travail présente une étude numérique de la stabilisation des flammes.On étudiera

I’écoulement réactif d’un mélange Combustible-Oxygene puis du mélangeCombustible-Air.
La combustion est modélisee par les modéles Reflected-Shock et Pré-Mixed Flamme intégres
dans le code de calcul « CHEMKIN PRO ».
Une étude paramétrique a été menée. On a examiné, principalement, I’effet desconditions
initiales sur la structure de la flamme ; en occurrence :la temperateure et le temps dans le cas
de Reflected Shock etla pression et la distanse de la chambre de combustion dans le cas de
Pré-mixed.

Les résultats de simulation obtenus montrent 1’évolution de la température et de la
fraction molaire des especes radicaux OH, O, H, NO.

Mots clés : Combustion — stabilisation des flammes— Reflected-Shock —Pré-mixed—Chemkin

Abstract:

This work presents a numerical study of the stabilization of the flames. The flow
considered is a rective flow of Fuel-Oxygenmixture and Fuel-Air Mixture.

The Combustion is modeled by the Reflected Shock Modeland Pre-mixed flame
Model integred in "CHEMKIN PRO" code.

A parametric study was conducted. We examine, mainly, the effect of initial
conditions on the flame structure; in this case: the temperateure and time (in the case of
reflected shock) andthe pressure and axial distance (in the case of pre-mixed).

The simulation results obtained show the evolution of temperature and mole fraction
of radical species OH, O, H, NO.

Keywords: Combustion - stabilizing flame-reflected shock -pre-mixed-ChemKin code
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Introduction générale

Introduction géenérale

Les Phénoménes de combustion se composent de nombreux processus physiques et
chimiques qui présentent un large spectre d'échelles de longueurs et de temps a déterminer.
Une description mathématique de la combustion n'est toujours triviale, bien que certaines
solutions analytiques des situations simples des flammes laminaires existent. Ces modéles

analytiques sont généralement limités a des problémes de zéro ou une dimension de I'espace.

La combustion est aujourd'hui un des principaux moyens de conversion de I'énergie. Elle
est utilisée dans de nombreux systémes pratiques aussi bien pour produire de I'énergie
thermique (chaudiéres ou fours domestiques et industriels) ou de I'électricité (centrales
thermiques), que pour le transport (moteurs automobiles et aéronautiques, moteurs fusee, ...)
ou encore la destruction de déchets (incinérateurs). La combustion peut étre caractérisée
comme une réaction irréversible fortement exothermique entre un combustible et un

comburant.

Les flammes se manifestent dans notre quotidien par le biais d'utilisations aussi diverses
gu'une bougie ou un moteur a combustion interne. Cette source d'énergie dont I'nomme
moderne ne saurait plus se passer est inutilisable si elle n'est pas maitrisée. Depuis les
prémices de la recherche en combustion jusqu'aux plus récents développements de modéles et
de techniques de mesures, la problématique de stabilité de flamme est largement abordée.
Dans le contexte actuel, I'amélioration des performances ainsi qu'un meilleur contréle de la
consommation de combustible nécessitent une bonne compréhension des phénomeénes
physiques fondamentaux qui pilotent la stabilisation des flammes. La maitrise des
mécanismes de stabilisation de flamme s'avére en effet primordiale dans des domaines de la
combustion trés divers.

La stabilisation des flammes est un sujet largement abordé dans les configurations de
flammes partiellement pré-mélangées. Ce régime particulier de combustion est établi lorsque
les deux régimes de combustion “classiques"”, pré-mélangé et diffusion, coexistent. Il s'avére
utile, dans de nombreuses situations, de décrire la combustion comme de type partiellement
pré-mélangée. En effet, ces flammes peuvent se rencontrer dans une configuration de flamme
de diffusion suspendue pour laguelle une zone de melange est favorisée a la base de la
flamme. Les flammes partiellement pré-mélangée s ont également été étudiées a la sortie d'un
écoulement de pré-mélange dont la richesse est supérieure a la steechiométrie. Ce régime de

combustion recouvre une large gamme de structure de flamme. La flamme partiellement pré-
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mélangée a pu étre observee sous la forme d'une flamme triple avec une branche de pré-
mélange riche et une branche pauvre complétées par une queue de diffusion. Dans certaines
conditions, la flamme peut prendre une forme "ailée” composée d'un noyau de pré-mélange
tres réactif suivi d'une queue de diffusion. Des flammes "doubles™ ont pu également étre
observées lors de la disparition de la branche de pré-mélange riche ou pauvre.

L’objectif principal du présent travail est la simulation numérique de stabilisation de la
flamme d’une brdlure Méthane-Air, hydrogene-O2, et hydrogene-Airen utilisant lecode

CHEMKIN. Lors de cette simulation, on a utilisé :

» Modéle Reflected-chok.
» Modéle Pré_mixed-burner.

Pour ce faire, on a adopté le plan de travail suivant : Nous discuterons d'abord les
propriétés et procédures de combustion (chapitre 1), la stabilité de flamme avec de hydrogéne
(combustible) (chapitre 2). Une Présentation genérale du code CHEMKIN (chapitre 3).
Finalement, nous décrirons et discuterons les principaux résultats des simulations dans le

chapitre 4. En fin, on va donner quelques remarques de conclusion.



Chapitre | Généralités sur la combustion

.1 INTRODUCTION

Depuis son existence sur la terre, ’homme n’a cessé d’utiliser la combustion. II utilisa
le feu pour se nourrir, se réchauffer et pour se défendre. Aujourd’hui, la vie humaine est basée
sur la combustion comme sur I’air et 1’eau. Notre progres dépend de plus en plus sur la
combustion des hydrocarbures qui dégagent des émissions nocives a notre environnement.
Les lois qui gerent ces émissions sont tres restrictives. Plusieurs travaux visent a minimiser
ces émissions en introduisant des techniques, telles que la combustion pauvre, la combustion

des carburants d’origine renouvelable et qui ne contient pas de carbone.

1.2Définition de la combustion

La combustion est une réaction exothermique d'oxydoréduction. Lorsque la
combustion est vive, elle se traduit par une flamme dans le cas d'une combustion ou par une

explosion, si le front de flamme dépasse la vitesse du son.

On appelle aussi combustion nucléaire la transformation d'atomes provoquée par le
fonctionnement d’un réacteur nucléaire, bien qu'il s'agisse de réactions nucléaires et non pas

d’oxydoréduction [1].
| .3Le triangle de feu
I-3-1Définition

Le triangle du feu est un modeéle simple pour comprendre les éléments nécessaires
pour la plupart des incendies. La réaction chimique de la combustion ne peut se produire que
si l'on réunit trois éléments : un combustible, un comburant, une énergie d'activation en

quantités suffisantes. C'est pourquoi on parle du « triangle du feu » [2].
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( Papier, bois, essence, gaz el¢... )

Figure (1.1) : Triangle du feu.

1.4 Processus de combustion

La combustion désigne une réaction chimique évoluant rapidement, accompagnée
D’émission lumineuse et d’un important dégagement de chaleur selon le schéma global

suivant :

y

Combustible + Comburant » Produit de combustion + Chaleur
Plus précisément, cette réaction :

- Induit un fort dégagement de chaleur, qui a lieu dans une zone tres mince (les flammes
les Plus courantes ont des épaisseurs 8, typiques de I’ordre de 0.1 a 1 mm) conduisant a des

gradients thermiques tres élevés.
- Correspond un temps de réaction fortement non linéaire (loi d’ Arrhenius).

Différents mécanismes de couplage interviennent en combustion. Les schémas
Cinétiques de la réaction chimique doivent étre décrits pour déterminer le taux de
Consommation du combustible, la formation de produits de combustion et des espéces
polluantes et prédire I’allumage, la stabilisation et I’extinction des flammes. Les transferts de
masses, par diffusion moléculaire ou transport convectif, des différentes espéces chimiques
sont aussi des €léments importants des processus de combustion. Le dégagement d’énergie du
a la réaction chimique induit des transferts thermiques intenses par conduction, convection et

/ou rayonnement [3].
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| .5Types de combustion

e Combustion vive : Une combustion vive est une combustion qui libére beaucoup
d'énergie sous forme de chaleur et de lumiére en peu de temps.

e Combustion spontanée : Une combustion spontanée est une combustion vive qui
atteint sa température d'ignition sans agent extérieur.

e Combustion lente : Une combustion lente est une combustion qui se produit sur une

longue période de temps. L'énergie est tranquillement libérée dans I’environnement

[4].
| .6Enjeux de I’étude de la combustion

La combustion est un phénoméne extrémement répandu dans la nature et 1’industrie.
Depuis son existence sur Terre, I’homme n’a cessé d’utiliser la combustion. Il utilisa le
feu pour se nourrir, se réchauffer et pour se défendre. Aujourd’hui, la vie industrielle est
basée en grande partie sur la combustion et les flammes. Mais avant de présenter ses
applications, il est important de donner la signification de la combustion. Une question qui
a été continuellement débattue sans une évidente conclusion. Une définition courante la
présente comme une réaction chimique exothermique, qui se matérialise par des flammes,

entre I’oxygéene de I’air et certaines substances (gaz, liquide ou solide) dites combustibles.

La combustion ne peut se produire que lorsque 1’0on réunit trois éléments : un
combustible, un comburant (oxygéne) et une énergie d’activation (certaine température).

On appelle ceci le triangle du feu.

La combustion et les flammes ont longtemps posé des problémes de compréhension et
de maitrise. Ces problemes viennent du fait que plusieurs aspects physiques et chimiques
interviennent simultanément et d’une fagon couplée. Pour une compréhension plus fine de

ces aspects, on pourra se référer a certains livres de référence.
| .7- Utilisations industrielles

A combustion reste encore aujourd’hui le principal moyen de conversion de I’énergie. Le
nombre ¢levé des applications ’atteste. Les études les plus récentes font état de la poursuite
d’un recours majoritaire a la combustion au moins jusqu’a 1’horizon 2020, notamment dans

les secteurs d’automobile et du transport aérien.
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L’industrie utilise la combustion et les flammes de nombreuses et différentes manieres :
Les moteurs : lls représentent la plus grande catégorie de dispositifs de combustion. Ils sont
géneralement utilisés dans le secteur de transport pour propulser les divers veéhicules :
avions, fusées, bateau et automobiles grace a I’énergie thermique que la combustion dégage.
Différents types de moteurs existent ; les exemples les plus courants sont les moteurs a
allumage commandé, les moteurs Diesel, les turboréacteurs et le moteur-fusée.
Les braleurs : lls sont utilisés dans la plupart des applications de la combustion destinées
produire de 1’énergie sous forme de chaleur ou d’¢lectricité. Cette énergie est essentiellement
générée dans des installations comme les turbines & gaz, les centrales thermiques, les fours ou
encore les chaudiéres. Les brlleurs peuvent également avoir comme rdle de détruire
(incinération des déchets), transformer (sidérurgie, métallurgie, ...) ou fabriquer des produits
(verre, ciment, papier, nylon, ...). On peut distinguer les brdleurs a gaz, les braleurs a fuel-oil
(liquide) et les brdleurs qui utilisent comme combustible le charbon (solide).
Les incendies et les explosions : lls constituent, enfin, la derniére catégorie de situations
industrielles ou naturelles dans laquelle la combustion joue un r6le prépondérant. Ces
phénomenes peuvent étre mis en relation directe avec les applications de la combustion citées
précédemment. La compréhension de tels événements peut alors servir Pour les contrdler
entrevoyant leur déroulement possible et donc estimer les risques associés.
Pour une description plus détaillée des utilisations de la combustion dans 1’activité humaine,

le lecteur pourra se référer a I’ouvrage [5].

| .8- Modes de combustion élémentaires :
| .8.1- La combustion pré-mélangée :

C’est un mode de combustion ou carburant et oxydant sont pré mélangés avant
d’atteindre le front de flamme. Ce mode est souvent utilisé en régime pauvre, permettant ainsi
d’augmenter le rendement du systeme de combustion et de réduire la production d’oxydes
d’azote, polluant trés nocif dont on veut limiter la production. En contrepartie, les flammes
obtenues sont souvent difficiles a maitriser, nécessitant ’utilisation de dispositifs complexes

d’accrochage de flamme.
| .8.2- La combustion non pré-mélangée :

C’est est un mode de combustion ou carburant et oxydant sont injectés par deux courants
différents. Le front de flamme se positionne a la rencontre des deux lignes d’introduction des

courants. Ce mode de combustion, qui est donc plus facile & maitriser, al ‘inconvénient de
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former plus de polluants, du fait des hautes températures atteintes dans le front de flamme. Il
en résulte que le développement des flammes de diffusion est commandé essentiellement par

des facteurs aérodynamiques et 1’aspect chimique lié a la nature des réactifs reste secondaire

[6].

| .8.3La combustion partiellement pré-mélangee :

C’est un mode de combustion intermédiaire retrouvé fréquemment dans les applications
industrielles. Pour des raisons de sécurité, ’oxydant et le carburant sont stockés séparément
(oxydant est par ailleurs bien souvent pris dans I’environnement extérieur et n’est pas stocké
par le systéeme de combustion). L’oxydant et le carburant sont donc injectés par deux courants
différents, en amont du front de flamme, et sont supposés se mélanger avant d’atteindre le
front de flamme. Mais il arrive trés fréguemment que le mélange ne soit pas parfait et que des
hétérogénéites de melange atteignent le front de flamme. Dans un autre sens, il est
envisageable que les deux courants d’un systéme non pré-mélangé se mélangent avant
d’atteindre le front de flamme. Ainsi le mode de combustion n’est plus non pré-mélangé mais

partiellement pré-mélangé. [7]

Mode de combustion

Avantages

Inconvénients

Pré-mélangé

Peu polluant (en régime

pauvre)

Instabilité de combustion,
stockage du mélange

Non pré-mélangeé

Stabilité de la flamme,
stockage du carburant en
dehors des limites de

flammabilité

Production d’oxydes

d’azote

Partiellement pré- mélangé

Peu polluant (en régime
pauvre), stockage du
carburant en dehors des

limites de flammabilité

Instabilité de combustion,

hétérogénies de mélange

Tableau I.1:Avantages et inconvénients principaux des trois modes de

combustions
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| .9La combustion turbulente

Dans un foyer, I’écoulement est turbulent c’est a dire que les vitesses des gaz,
mesurées en un point fluctue continuellement de facon apparemment aléatoire, méme en
régime parfaitement établi ; ceci est vrai pour la température et toute autre caractéristique du
milieu. Cette turbulence est due a une forte vitesse de 1’écoulement entrant. Elle s’est
développée dans le canal amont a cause des gradients de vitesse aux parois et a partir
d’obstacle tels que les injecteurs. L’interaction entre un processus chimique de combustion et
la "turbulence" joue un réle trés important dans de nombreux systémes de combustion, pour la
propulsion ou la production d’énergie, comme par exemple les chambres de combustion des
turboréacteurs, des chaudiéres ou des turbines a gaz. L’étude de ces écoulements turbulents de
gaz réactifs a conduit a I’introduction de différentes grandeurs caractéristiques de ces
phénomenes physiques. Ces quantités sont issues de la mécanique des fluides, de la

thermodynamique et de la chimie [8].

1.10 Bréve présentation de quelques modeles de combustion turbulente

En turbulence classique, les équations pour les divers moments des variables
dépendantes sont dérivées a partir des équations de bilan. On montre alors que ces équations
ne peuvent étre 'fermées' a aucun niveau et que des hypothéses de fermeture, souvent
empiriques, sont nécessaires. Ces hypotheses proposent de relier les moments d'ordre

supérieur aux moments d'ordre inférieur par des relations universelles.

Cette démarche constitue aujourd'hui I'essentiel des efforts de modélisation en Turbulence
classique, c'est-a-dire dans les écoulements non- réactifs a masse volumique constante ou
variable. Cette tache, qui n'est déja pas simple en turbulence pure, est autrement plus
compliquée lorsque les échelles temporelles et spatiales dues a la combustion interagissent
avec celles de la turbulence. Le probleme majeur est celui introduit par le non linéarité du
taux moyen de réaction, qui ne peut étre exprimé en termes de quelques moments, par

exemple, d'une variable de progres de la réaction chimique [8].

| .11 Modeéles de combustion turbulente

Il s'agit maintenant de trouver des modeéles pour exprimer les taux de réaction
moyennes fonction des variables connues, c'est-a-dire des valeurs moyennes elles-mémes, et
probablement aussi en fonction des caractéristiques de la turbulence, puisque celle-ci doit

jouer un role.
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Pour la modélisation des écoulements réactifs, "Fluent” propose quatre modeéles :

- Le modeéle du taux de réaction généralisé (generalized finite-rate model)
- Le modele PDF (conserved scalar PDF model)
- Le modeéle de la flamme lette (Laminar flamelet model)

- Le modele de combustion pré mélangée. (Zimont model)[9].
I-12Réaction chimique

Une réaction chimique est une transformation de la matiére au cours de laquelle
les espéces chimiques (atomiques, ioniques ou moléculaires) qui constituent la matiére sont
modifiées : les especes qui sont consommées sont appelées réactifs. Les espéces formées au
cours de la réaction sont appelées produits de réaction. Depuis les travaux de Lavoisier(1777),
les scientifiques savent que la réaction chimique se fait sans variation mesurable de la masse :

« Rien ne se perd, rien ne se crée, tout se transforme » qui traduit la conservation de la masse.

Les réactions chimiques provoquent un changement de la nature chimique de la matiére, sont
donc exclues les transformations purement physiques, comme les changements
d'état (fusion, solidification, évaporation, ébullition, etc.), l'usure et I'érosion, et la rupture.
Une reaction peut degager de I'énergie (en général sous forme de chaleur, mais aussi de
la lumiére), elle est alors une réaction exothermique. Elle peut nécessiter un apport d'énergie,
sous forme de chaleur (donc « produire du froid ») ou de lumiére, elle est alors une réaction
endothermique. D'une maniéere genérale, une réaction ne peut avoir lieu que si certaines
conditions sont réunies (présence de tous les réactifs, conditions de température, de pression,
de lumiere). Certaines réactions nécessitent ou sont facilitées par la présence d'une substance
chimique appelée catalyseur. Classiqguement, les réactions chimiques impliquent des
changements qui concernent le mouvement des électrons, la formation et la rupture des
liaisons chimiques. Cependant, le concept général d'une réaction chimique, en particulier la
notion d'équation chimique, est aussi applicable aux transformations élémentaires des
particules et des réactions nucléaires. En chimie organique, diverses réactions chimiques sont
combinées dans la synthése chimique afin d'obtenir le produit désiré. En biochimie, des séries
de réactions chimiques catalysees par des enzymes forment les voies métaboliques, par
lesquelles des syntheses et les décompositions d'habitude impossibles sont exécutées dans une

cellule.
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dioxygéne
0 lumiére,
pl vapeur deau chaleur
réaction H,0
CH, @ (combarstion)
méthane

o, QJ_—{}
@{}: paz carbonique

légende :

e 0 @

atome
d'hydrogéne de carbone aome
H d'Oxygéne
c o

Figure (1.2) : Réaction chimique (échange d'atomes entre les composés, exemple de la
combustion du methane dans le dioxygéne).

| -12-1Vitesse de réaction

L'étude de I'énergie du systéeme (thermochimie) permet de savoir si une réaction peut
se produire ou non, quelle énergie initiale il faut fournir pour franchir la barriere. Mais il y a

un autre parametre important : la vitesse de réaction.

La vitesse de réaction est la mesure de la modification avec le temps des concentrations ou/et
pressions des substances engagées dans cette réaction. L'analyse des vitesses de réaction est
importante pour beaucoup d'applications comme l'ingénierie chimique ou ['étude

des équilibres chimiques.

La vitesse de réaction dépend de :

o laconcentration des réactifs : une plus grande concentration augmente la possibilité de
collision entre les molécules et ainsi augmente la vitesse de réaction ;

o la surface disponible pour le contact entre les molécules spécialement du solide dans les
systemes hétérogenes. Une plus grande surface produit une plus grande vitesse de
réaction ;

o lapression, qui en augmentant, diminue le volume et donc la distance entre les molécules.
Cela augmente la fréquence des collisions des molécules ;

« I'énergie d'activation qui est definie comme la quantité d'énergie nécessaire pour que la
réaction débute et s'entretienne spontanément ;

o latempérature qui en s'élevant active la réaction augmentant I'énergie des molécules et

créant plus de collisions par unité de temps ;
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o l'absence ou la présence d'un catalyseur qui modifie le mécanisme de la réaction qui, a son
tour, augmente la vitesse de la réaction abaissant I'énergie d'activation nécessaire. Un
catalyseur n'est pas détruit durant la réaction ;

e pour certaines réactions, la présence de radiations électromagnétiques, spécialement les
radiations ultraviolettes, sont nécessaires pour briser des liaisons pour commencer la
réaction.

Notons que certaines réactions ne dépendent pas de la concentration des réactifs.

1-12-2 Classification

Il existe une tres grande variété de réactions chimiques, mais on peut identifier des« familles »
de réactions. Quelques-unes des principales familles sont présentées ci-apres, mais cette liste
n'est pas exhaustive, et une réaction chimique peut appartenir simultanément a plusieurs de

ces familles.

réaction acido-basique, :qui implique un transfert de proton H* depuis un acide (qui céde
H™) vers une base (qui capte H")

NH4"@g) + HO" (ag) — NHs(g) + H20q)
réaction d'oxydoréduction :au cours de laquelle on observe le transfert d'un ou plusieurs
électrons depuis un réducteur vers un oxydant :

Feg + Cu”*ag — Fe’ g + Cug)

combustion : cas particulier de réaction d'oxydoréduction au cours de laquelle
un combustible réagit avec un comburant(généralement le dioxygéne) avec un important
dégagement de chaleur (réaction fortement exothermique).

CHy+ 2 O, — CO; + 2 H,O (combustion compléte du méthane)

H, + F, — 2HF (combustion explosive du dihydrogene dans le difluor)

réaction organique : impliquant des composés organiques (molécule possédant au moins
un atome de carbone (C) lié a un atome d'hydrogéne (H)) ; les réactions organiques peuvent
étre classées par mécanisme (réaction d'addition, de substitution, d'élimination,
d'oxydoréduction, de réarrangement...) ou par groupe fonctionnel (réactions des alcools, des

acides, des cétones...)

Synthése totale d'un composé chimique a partir de corps simples :
N, + 3 H, — 2 NHj3
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décomposition chimique dans lagquelle un composé est scindé en espéeces plus simples : les
décompositions peuvent étre classées en fonction de la nature du phénomene qui les
provoque : électrolyse, thermolyse, pyrolyse, radiolyse...

2H,O0—-2H;+0;
Isomérisation : dans laguelle un composé chimique subit une modification structurale sans
modification de saformule brute réaction radicalaire, dans laquelle au moins un

des intermédiaires réactionnels est un radical.

HD’[\?A”"DH

OH
Glc-6-P Fru-6-P

Figure(1.3): Isomérisation du glucose-6-phosphate en fructose-6-phosphate
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

I1.1Introduction :
Dans ce chapitre une étude de stabilisation de flamme a 1’aide de brdleur

et défini le probleme.
1.1 LES FLAMME :

I1. 1.1 Définition :

Une flamme est une réaction de combustion vive se produisant dans une zone
d'épaisseur faible, elle produit de la chaleur et émet en général de la lumiere. Elle est a

I'origine de la production du feu.
I1.1.2 Les type des flammes :

Selon la procédure utilisée pour introduire les réactifs dans la zone de flamme deux

situations généralement rencontrées sont identifiées

Flammes pré melangeées : Les réactifs sont mélangés avant la zone de réaction.

Flammes non-pré mélangées ou flammes de diffusion : Les réactifs sont introduits
séparément dans la zone de réaction, de part et d’autre de la flamme, Ils sont alors

essentiellement entrainés 1’un vers 1’autre par diffusion molécule.

Accroche flamme
(a) Reéactifs parfaitement premélangés

Flamme
B —
OXY d:allt Melange
Combustible — &

(b) Réactifs non premélangés

Flamme

Oxydant ——
Combustible — »

Figure (11. 1) : Types de flammes[5]
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Introduction des . lypede H
reactifs I’écoulement
- - Bec Bunsen — )
[ Prémelangée ]‘ Cuisiniere ’[ Laminaire

Turbines a gaz- Moteur a

Briquet- bougie allumage commandé
Non M[ ]
[ Prémelange } Moteur diesel- Turbulent

Moteurs fusée

Figure (11. 2):Différents régimes de flammes [ 5]
I1.1.3 LES FLAMME LAMINARE :

a) Flamme laminaire pré mélangée

Le combustible et le comburant sont mélangés a 1’avance, la propagation de la flamme est le

résultat d’une opération composée de deux phénomenes :

e Un préchauffage qui se fait sur une épaisseur 6 p ou les réactions chimiques sont
inexistantes et ou les phénomeénes convectifs et diffusion de masse et de chaleur sont

-prépondérants.

Flamme

Gaz frais . e
o e Gaz brulés

UL

Figure( 11.3) : Structure d’une flamme laminaire pré-mélangée
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

Arrivant a un certain niveau de température, les gaz réagissent en dégageant de la chaleur,
c’est la zone de réaction qui se déroule sur une épaisseur 6 r. Cet échauffement se fait sur
une épaisseur d.qu’on appelle épaisseur de la flamme laminaire et qui peut étre assimilée a la
distance parcourue par la chaleur libérée par réaction pendant le temps tc que dure cette

réaction. Ainsi, en faisant intervenir le coefficient de diffusion thermique d.

L’épaisseur de la flamme s’exprime sous la forme :

o~ (dt,)1/? (11.1)
Taux de Réaction A
| ~a
| f‘i
|
= |
f | température
Réactif : /
|
|
—pee |
|
Vitesse des gaz :
|
|
il i >
| L
| |
37 81 —T—®  Nommale a la swface de
I a I flamme
| DR |
«® o

Figure (11.4): Profile d’une flamme laminaire pré mélangée [ 10 ]

Ces zones se déplacent dans le milieu a une vitesse de propagation perpendiculaire au
front de flamme que 1’on appelle vitesse de flamme laminaire et que 1’on note u,. Cette
vitesse dépend de différents paramétres (nature des réactifs, richesse des mélanges et

température des gaz frais) est de ’ordre de 0.1 a 1 m/s.
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

Le raisonnement précédent nous montre que le front de flamme progresse de &, pendant le

temps t c, u_ peut étre définie par la relation :
oL {d)
uI_~—=[—J 1.2
rli'

b) Flamme laminaire non pré melangee

La caractéristique principale dite de diffusion qui consiste & présenter une zone de
réaction séparant les réactifs, combustible et oxydant. Les profils des fractions massiques et

de température sont présentés sur la figure 11.5

Combustible Flamme Oxvdant

Température

Combustible Oxvdant

Taux de réaction

Figure(11.5): Structure d’une flamme laminaire non pré-mélangée.[10]

Comme les flammes de pré melange, les flammes de diffusion se développent gréace au
concours des phénomeénes de réaction ainsi que des phénomeénes de diffusion de chaleur et de
masse qui se produisent de part et d’autre de la zone réactive. Les phénomeénes de convection
jouent cependant un role plus important en amenant les réactifs et en important les produits de
facon plus efficace que la seule diffusion. Pour que la flamme reste laminaire, il faut que les

vitesses d’écoulement ne soient pas trop grandes.[10]
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

11.2 Stabilité des flammes

Pour diminuer les polluants nocifs et les imbrdlés issus de la combustion, on utilise un
excédent d’air. Dans ce régime de combustion dit pauvre, on consomme théoriquement tout le
combustible, ce qui donne une combustion compléte et moins d’imbrilés. Ce mode de

combustion favorise cependant I’apparition des instabilités, par exemple : « le décrochage »,
« Le soufflage » et méme « I’extinction » de la flamme.

« En pratique, I’initiation des flammes fait appel a un apport d’énergie extérieur qui provient,
par exemple, d’une petite flamme annexe (allumette) ou de 1’étincelle issue d’une bougie
d’allumage. Mais cet apport n’intervient en général que pendant un temps limité. Ensuite, la
flamme doit rester stable sans source extérieure d’énergie, sous peine de s’éteindre [11] ».
Une flamme instable ou qui s’éteint en plein processus non seulement ne remplit pas sa
mission, mais peut conduire a de grave problemes de sécurité (explosions et incendies) si les
écoulements de gaz ne sont pas arrétés. L’analyse et I’identification des mécanismes
responsables de stabilisation des flammes sont donc nécessaires.
On entend par flamme stable la présence d’une zone de réaction plus ou moins fixe dans
I’espace en dépit de petites perturbations de 1’écoulement alimentant la combustion. Il s’agit
d’un phénomeéne complexe qui dépend de la dynamique de I’écoulement et de la qualité du
mélange des réactifs. Les scénarios régissant la stabilisation des flammes ne sont pas encore
bien identifiés a ce jour. Les principaux mécanismes de stabilisation des flammes suggeérés,
dans les différents régimes de combustion : pré mélangé, de diffusion et partiellement pré

mélangé, vont maintenant étre brievement décrits.
11.2.1Stabilité de flamme en milieu non pré mélangé :

De maniere générale, pour former une flamme de diffusion, les réactifs sont introduits

séparément de part et d'autre de la flamme.

11.2.1 .1 Structure d'une flamme de diffusion

La configuration la plus classique d'une flamme de diffusion est celle ou seul le
combustible est issu d'un injecteur, le comburant nécessaire a la réaction est alors fourni par
I'air ambiant.

La réaction ne peut avoir lieu qu'a l'interface séparant le combustible et le comburant.

Les profils de fraction massique sont représentés schematiquement sur la figure 11.6. Le taux
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

de réaction des flammes de diffusion est principalement contrdlé par la diffusion puisqu'elle
contrble I'apport des réactifs dans la flamme. La structure des flammes de diffusion est
souvent décrite grace au rapport des temps de diffusion et de réaction chimique par rapport au
temps de convection de I'écoulement. Ces flammes n'ont pas la propriété de se propager

puisqu'elles ne peuvent exister que dans la zone ou les réactifs coexistent en proportion

steechiométrique.
A \7
combustible
produn produ:ts [
comburant
Produits de
comburam combusuble
combustion
<

r
zone de réaction

Figure (11.6) : Structure d’une flamme de diffusion [12]

La flamme de diffusion est composée de différentes zones (figure 11.7) : une zone centrale qui
n'est composée que de combustible, une zone de réaction et la zone contenant les gaz chauds,
produits de la combustion. En réalité, la réaction ne se produit pas uniquement le long de la
ligne steechiométrique mais dans la zone d'inflammabilité de part et d'autre de cette ligne. La
combustion dans cette zone est alors incompleéte et la flamme de diffusion produit des suies
issues des molécules de carbone imbrdlées. Les flammes non pré mélangées sont caractérisees

par un panache jaune di au rayonnement des suies.[12]
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air i sules e air
-~ Fayonnantes o -
.'-'.
- _ combustible =
+produits
el Point de

T airtproduits === Tupture

. Zone de —

réaction T (Combustible

Figure (11.7):Schéma d’une flamme de diffusion accrochée, (a) laminaire, (b)
turbulente [Demare, 2003][12 ]

La morphologie du front est caractérisée par le point de rupture (en anglais : break
point) qui marque la transition entre les comportements laminaire et turbulent de la flamme.
La hauteur du point de rupture s’abaisse de 1’extrémité de la flamme vers le brlleur au fur et &
mesure que le nombre de Reynolds, Redu jet de combustible augmente. On d"définit R, a partir
des propriétés du jet en absence de flamme par Re= Usyel DifViuel, avec Usye Vitesse d”débitante
du fuel, vsye Sa viscosité cinématique et Di diametre du brdleur. Le comportement laminaire
de la flamme peut perdurer au-dela d’une valeur du nombre de Reynolds de jet turbulent. En
effet, localement, au voisinage de la flamme, on a une laminarisation du jet du fait du
chauffage de 1’"ecoulement par le d’engagement de chaleur qui augmente la viscosité
cinématique [Lewis and Elbe, 1987; Kim and Shin, 1994]. Un nombre de Reynolds effectif
devient alors plus appropri¢’e pour d’écrire la transition d’une flamme laminaire a une

flamme turbulente. [13]

11.2.1 .2 Stabilisation d'une flamme de diffusion :

Une flamme de diffusion se stabilise aux levres du braleur (figure 11.8), si le braleur est
suffisamment bien profilé pour éviter la présence d'une zone de recirculation derriére les
levres. Lors de la rencontre des jets de comburant et de combustible, une zone de mélange se

crée et les réactifs diffusent plus ou moins l'un dans l'autre. Au milieu de la zone de mélange,
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

il existe une ligne le long de laquelle la proportion de comburant et de combustible

correspond a la steechiométrie et permet la réaction.

Dans certaines conditions de I'écoulement, il est possible d'obtenir une flamme qui se
stabilise au dessus des lévres du braleur (figure-11.9). La flamme est alors dite "suspendue.

flamme de diffusion Jbranche de diffusion

&

[}
1
'n‘ '|l combustible et produits

1
I
combustible et produits '.H

. air et produits "\ )\ flamme de

air et produits “ ) rémélange riche
air et produits P S— \\\ \“ P: g

prémélange pauvre ° %
ﬁ combustible
combustible
Figure(11.8): Stabilisation d'une flamme de diffusion sur Figure (11.9): Stabilisation d'une flamme de diffusion,
la lévre d'un brdleur. Suspendue, Formation d'une flamme triple.

Le comportement des flammes turbulentes suspendues dépend essentiellement de la
vitesse du jet. L'évolution de la hauteur moyenne est quasi-linéaire en fonction de la vitesse de
sortie des gaz, quelle que soit la nature du gaz (Kalghatgi, 1984). A partir d'une flamme de
diffusion accrochée au brileur, lorsque la vitesse d'éjection du combustible atteint une valeur
critiqgue (Uo>U,) la flamme se décolle naturellement du brdleur. Dans le cas d'une flamme
initialement suspendue, il faudra diminuer la vitesse a une valeur U.' inférieure a U, pour
accrocher la flamme. C'est le phénomeéne d'hystérésis. La transition de I'état accroché a I'état
décollé a eté décrite selon plusieurs mecanismes de décollage (Takahashi et al, 1990). Le
premier mécanisme de décollement correspond a une rupture d'équilibre entre le jet dair
entrainé et la propagation de la flamme prés des lévres du brdleur. Un autre mécanisme
d'instabilité est décrit comme une extinction partielle de la flamme qui peut alors soit se
décoller directement, soit se scinder en deux parties. Dans ce dernier cas, la portion de
flamme restant accrochée au brlleur s'éteint rapidement et une flamme suspendue est
observée.

Une fois la flamme décollée et stabilisée au-dessus de I'injecteur, son aspect change de
facon radicale. En effet, elle change notamment de couleur, elle devient essentiellement bleue
en raison de I'émission de chimiluminescence des radicaux CH*. Le mélange entre le
combustible et I'oxydant est rendu plus efficace grace aux fortes vitesses qui régnent dans le

jet, et la production de suies tend a décroitre. Cette configuration particuliere de flamme
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Chapitre 11 Stabilisation des flammes

suspendue pour laquelle coexiste des zones de combustion de pré mélange etO de diffusion,
est souvent appelée flamme partiellement pré mélangée ou flamme triple, sous certaines
conditions. [12]

11.2.1 .3 Auto-inflammation

Ce mécanisme, illustré sur la figure 11.10 est le plus simple : les réactifs mis en contact
s’auto-inflammation spontanément. Ce mécanisme remplit a la fois les roles d’allumage (pas
d’apport d’énergie extérieur pour initier la réaction) et de stabilisation. La flamme ne se
développe en général qu’a partir d’une distance d;, distance d’auto inflammation. Un pré-
mélange se forme d’abord en aval des lévres du brileur puis s’enflamme spontanément

ensuite. En pratique, ce mécanisme d’auto-inflammation se rencontre dans deux situations :

e le couple de réactifs réagit spontanéement dans les conditions d’injection. Ce n’est pas
le cas des combustibles usuels pour les conditions atmosphériques. Par ailleurs, la
réaction hydrogene/ fluor, utilisée pour réaliser des lasers chimiques, est spontanée
dans les conditions ambiantes ;

e au moins un des écoulements est préchauffé jusqu’a une température suffisante pour
provoquer 1’auto-inflammation. Cette situation se rencontre dans les « super
statoréacteurs » (statoréacteurs en écoulement supersonique) ou 1’écoulement d’air
est naturellement préchauffé par compression jusqu’a des températures de 1’ordre de
1000 K.

La connaissance, et la maitrise, de la distance d’allumage d;est primordiale pour la conception

de ces foyers.

Combustible —

v Flamme
s R

Oxydant — o \Aumallu mage

Figure (11.10) : Stabilisation d’une flamme de diffusion par auto-inflammation[13]
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11.2.1 .b Stabilisation par zone de recirculation

Nous avons vu aux deux paragraphes précédents que la stabilisation d’une flamme sur
les lévres d’un brileur maintenues suffisamment chaudes ou par une flamme triple en aval de
celle-ci est relativement fragile. En effet, une perturbation minime des conditions opératoires
peut conduire & une extinction non contrélée de la flamme qui doit étre évitée, ne serait ce que
pour des raisons évidentes de sécurité. C’est pourquoi, la plupart des dispositifs pratiques ont
recours a une stabilisation par zone de recirculation (ou en aval d’un« bluff-body », pour
reprendre le terme anglais), illustrée sur la figure 11.11. L’idée est d’opposer a 1’écoulement
un obstacle suffisamment grand, qui peut d’ailleurs étre les lévres du brdleur elles-mémes,
pour permettre le développement de zones de recirculation. Ces zones de recirculation,
utilisées également pour la stabilisation des flammes pré-mélangées, offrent deux avantages

évidents :

o clles créent et maintiennent dans 1’écoulement des points de vitesses
suffisamment faibles pour permettre un accrochage de type « flamme triple » de
la flamme.

e elles sont susceptibles de constituer un réservoir de gaz chauds (recirculation des

gaz issus de la combustion) a température suffisante pour enflammer les réactifs.

Si la structure interne de ces zones de recirculation n’est pas toujours bien comprise ni
parfaitement décrite par les modeles, ce processus de stabilisation est a la fois simple a
fabriquer et particuliéerement efficace. C’est pourquoi il est utilisé dans la quasi-totalité des

applications pratiques.

Oxydant —e -~

Combustible —

Owydant —— /

Combustible ——e - P4 Flamme de diffusion

Figure (11.11) : Flamme de diffusion stabilisée en aval d’une zone de recirculation.[13]
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L’obstacle qui géneére la zone de recirculation peut séparer les deux écoulements combustibles
et oxydants (a) ou se trouver a la périphérie.

11.2.1 .c Flamme pilote

Il s’agit cette fois de « forcer » I’inflammation des réactifs par 1’utilisation d’une petite
flamme annexe, généralement située au voisinage des lévres du braleur (voir figure 11.12).
Cette petite flamme est le plus souvent pré-mélangée. Cette configuration est parfois utilisée
pour la stabilisation de flamme de grandes dimensions ou fonctionnant dans des conditions

opératoires proches des limites d’extinction.

Remarquons que les veilleuses de chauffe-eau ou de chaudiéres jouent, dans une certaine
mesure, le role de flamme pilote, au moins pour provoquer I’allumage des flammes

principales.[14]

Combustibla ——

./ - -
’ . [ | — Flamme de diffusion
Alimentation annexe ——» el

_—

Oxydant — Flamme-pilote

Cette flammme-pilote, alimentée par un dispositif annexe, est la plus
souvent prémélangde.

Figure (11.12) : Stabilisation d’une flamme de diffusion par flamme pilote[13]

11 .2.2.Stabilité de flamme en milieu pré-mélangé

I1.2.2.1 Structure d'une flamme pré-mélangée

Dans le cas de la flamme pré mélangée, comme le montre la figure 11.13, carburant et
oxydant sont mélangés initialement avant la zone de réaction et la combustion a lieu lorsque
ces réactifs atteignent une température suffisante dite température d’auto-inflammation.
Ces flammes ont la capacité de se propager dans 1’espace des gaz frais. La vitesse de flamme
laminaire (notée SL) caractérise ce déplacement. En effet, la zone de flamme en cours de
combustion fournit de la chaleur aux gaz frais voisins permettant ainsi leur inflammation.

L’étude de ces caractéristiques Propagatrices du front de flamme présente un intérét
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particulier dans le cadre d’une étude de stabilité, puisque I’aptitude de la flamme a se
propager avec une vitesse plus ou moins importante est un des mécanismes mis en jeu dans le

processus de stabilisation. [15]

Flamme
Gaz frais i
(carburant ot oxydant) E G?z
briilés
Température
Carburant
Oxvdant Taux de

- =
reaction

o

Zone de - 3
préchaufTagse e

Figure(l1.13) : Schéma du principe de la flamme 1D pré-mélangée[10]

I1. 2.2.1.a) Epaisseur de flamme laminaire :

La zone de réaction est limitée a une couche de faible épaisseur. La région de la flamme
correspond a la région présentant un gradient de température. Cette zone d'épaisseur &, est
divisée en deux régions distinctes (figure 11.13):

-épaisseur de préchauffage 6p ou dominent les phénomenes de diffusion et de
convection de masse et de chaleur, dans cette zone les réactions chimiques sont négligeables,

-épaisseur de réaction dr ou le dégagement de chaleur se fait par les réactions chimiques
exothermiques
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Figure (11.41): Structure d'un front de flamme de pré-mélange laminaire.

L'épaisseur totale de la flamme est 6.+6,=0,. Cette épaisseur, introduite en premier lieu par
Zeldovitch, est une grandeur caractéristique des flammes de pré mélange laminaires. Dans le

cas des grandes énergies d'activations (B —0), 8,, égal au rapport dy/5, devient négligeable

devant &, L'épaisseur est alors assimilée a la zone de préchauffage. Par analyse
dimensionnelle, on peut écrire I'épaisseur de flamme :

5.C.5,° (11.3)

Ou X est la conductivité thermique, C, la chaleur spécifique, p, la masse volumique du pre

mélange de gaz frais et 6,.° la vitesse de propagation de flamme laminaire. Cette quantité est

représentative de I'épaisseur a l'intérieur de laquelle les gaz frais sont chauffés jusqu'a la
température d'inflammation par la zone de réaction.

I1.2.2.1.b). Vitesse de flamme

Nous avons vu que la flamme de pré-mélange a la capacité de se propager dans un
écoulement de gaz. La vitesse de propagation de flamme est donc une caractéristique
essentielle pour définir une flamme de pré-mélange laminaire. L'étude des caractéristiques
propagatives d'un front de flamme présente un intérét particulier dans le cadre d'une étude de
stabilité. En effet I'aptitude de la flamme a se propager avec une vitesse plus ou moins
importante est un des mecanismes mis en jeu dans le processus de stabilisation.
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La vitesse spatiale west celle avec laguelle se propage une aire élémentaire dA de la

surface du front de flamme dans le référentiel du laboratoire. Si le prée-mélange fluide est lui-
. X . > . . g

méme en mouvement a la vitesse u, une vitesse de propagation de la flamme Vp est alors

définie dans le référentiel du fluide en mouvement :

Vo=V ,==u (1.4)
Cette vitesse de propagation est dépendante des deformations locales du front de flamme, une
vitesse de flamme plane laminaire non étirée s, ° est définie.

Gaz brilés Gaz frais

Figure (11.15): représentations des vitesses de I’écoulement de la flamme sur un élément
de surface du front de flamme dA.[12]

La vitesse fondamentale Sy de déplacement ou de propagation d'un front de flamme

pré-mélangé laminaire est la composante normale de sa vitesse de propagation Vp dans le

référentiel du fluide en mouvement. La projection de la vitesse de propagation sur la normale
Ve _’ -

au front de flamme est notée Vy sur la figure 11.12 : Sd=~ | Vi | |

Dans le cas idéal d'une flamme plane stabilisée sur un brileur,

Ve=w—u

(11.5)

Cette vitesse de propagation de la flamme est définie relativement aux gaz frais (indice u) en
. X . > . > . :
écoulement a la vitesse u, elle est notée Vpou Vpy. Une vitesse de propagation de la flamme

relative aux gaz brdlés (indice b) en écoulement a la vitesse up est également définie:

V,, = W—ii,. (11.6)
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La conservation de la masse au travers du front de flamme permet d'écrire la relation
suivante :

P. I;}-"."r'u = php?;r_\-h . (11.7)

- Frant de flamme

Ir;"‘."-:

Figure (11.16): Déviation des lignes de courant au travers du front de flamme.

En négligeant les forces de frottements et les forces a distance, I'équation de bilan de
quantité de mouvement projetée tangentiellement sur le front de flamme s'écrit :

OV pnVer) + PV enVer) s | dp (11.8)
aN aT oT

Ou Vpy et Vpr sont les projections de la vitesse de propagation normalement et
tangentiellement au front de flamme. Si on considére un front de flamme plan et si chaque

point se trouve dans le méme état, aucune variable ne dépend de la composante tangentielle,
P X .
alors - est nul et PVpnVpr _eét Constant_g la traversée du front de flamme. Nous avons vu

précédemment la relation p,Vp,cosa = p,Vppcos Y, ce qui permet d'écrire:

PV cosa=pV, cosy (11.9)

Sous ces conditions, la composante Vpr est alors constante au travers du front de flamme.

Finalement :

Ve, sin@t=Vyysiny et p,tana = p, tany . (11.10)
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11.2.2.2 Stabilisation des flammes de pré-mélange

En milieu pré-mélange, on parle de stabilisation de flamme lorsque le flux de gaz frais
pré-mélangé s'écoule dans une direction opposee a la propagation de I'onde de combustion et
a une vitesse égale a la vitesse de propagation de la flamme (Glassman, 1987). La flamme
devient alors stationnaire relativement au braleur.

Dans le cas particulier d'un brdleur de type bec Bunsen (figure 11.17), on pourra dire
que la flamme est maintenue stable si sa vitesse de propagation est équivalente a la vitesse de

I'écoulement localement

Figure (11.17): Stabilisation d'une flamme sur un brdleur de type Bunsen[12]

La flamme est considérée comme conique et fait un angle © avec la vitesse V, de
I'écoulement de gaz frais. On a alors : S
sin @ =—= (11.11)

F

g
Ou S, est la vitesse de propagation du front de flamme et Vq la vitesse de I'écoulement.
Lorsque la vitesse de I'écoulement augmente, l'angle formé par le cbne diminue. La
composante de la vitesse de I'écoulement normale au front de flamme reste ainsi égale a la
vitesse de propagation.

Cette formulation simplifiée met en avant le fait que pour un mélange donné et pour
une vitesse de I'écoulement fixée, I'angle © est constant, ce qui donne a la flamme a une
forme conique.

Toutefois, la répartition de vitesse du mélange réactif V4 n'est pas uniforme a la sortie du
brhleur. En effet la vitesse est nulle ou trés faible prés des parois et maximale sur l'axe. Par

ailleurs, pour une méme section de I'écoulement, la vitesse de propagation de la flamme S

28



Chapitre 11 Stabilisation des flammes

n'est pas constante. En effet, le brlaleur agit comme un puits de chaleur et de radicaux
diminuant ainsi la vitesse de propagation. En particulier, les levres du brdleur et la
régionproche de la sortie de I'écoulement fournissent les conditions propices a la position de

stabilisation.

Dans la configuration d'un brdleur de type Bunsen, telle que présentée sur la figure
(11.17), on considére un écoulement de type laminaire. Comme le montre la figure (11.18), il
peut exister deux points (S; et Sy) pour lesquels la vitesse de I'écoulement Vy est egale a la
vitesse de flamme S, si la vitesse de I'écoulement n'est pas trop importante par rapport a la
vitesse de flamme. Malgré cela, ces points de fonctionnement sont des points instables car
entre ces deux positions, la vitesse de flamme excéde la vitesse de I'écoulement, la flamme
peut donc remonter I'écoulement. Ces deux points existent pour plusieurs sections droites de
I'écoulement, mais c'est pour la section la plus proche du bridleur ou les deux courbes sont

tangentes au point S que la flamme se stabilise.

Si la vitesse du gaz au centre de I'écoulement V(0) est trop grande, ou si la vitesse Si
est trop faible, la stabilisation est impossible car les courbes Vy et S ne peuvent pas se
couper, la flamme disparait, c'est le soufflage (ou "blow out™ en anglais).

Au contraire, si la vitesse Vg est trop faible, le point de stabilisation S devient trop
proche des parois du bec, la flamme remonte alors I'écoulement et rentre dans le tube

d'injection, c'est le retour de flamme (ou "flashback™ en anglais).

Figure(11.18):profil de vitesse de I’écoulement et de vitesse de flamme a la sortie d’un
braleur de type Bunsen[12].
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On peut représenter qualitativement dans le plan richesse - vitesse de I'écoulement, le
diagramme de stabilité d'un braleur de type bec Bunsen (figure 11.18). On obtient alors le
domaine d'existence d'une flamme sur ce type de brileur. La combustion est stable pour un
domaine compris entre deux courbes critiques : le soufflage et le retour de flamme.

Lorsque la richesse dépasse 1, une flamme de diffusion se forme autour de la flamme de

pré-mélange et on ne peut plus parler de régime de combustion purement pré-melangé.

=1 i)

Figure (11.19): Représentation qualitative de la stabilité de la flamme sur un brdleur de

type Bunsen dans le plan vitesse de sortie de I'écoulement-richesse du pré-mélange(12]

L'augmentation de la vitesse avec la richesse est plus rapide pour la limite de soufflage
que pour la limite de retour de flamme. Au-dela de la steechiométrie, la vitesse limite de
soufflage continue a croitre tandis que la vitesse limite de retour de flamme décroit avec la
richesse. Ce phénomeéne s'explique par le fait que le phénoméne de décollement se produit
dans l'air ambiant permettant la diffusion de I'air dans le pré-mélange de gaz et I'augmentation
de la vitesse de flamme. Des expériences de décollement réalisées avec un écoulement
annulaire extérieur d'azote ont montré que la vitesse limite de décollement présentait la méme
allure que la vitesse limite de retour de flamme en fonction de la richesse.

Ces remarques mettent en avant le fait que pour comprendre les mécanismes qui
stabilisent une flamme, il est nécessaire de s'intéresser aux limites d'existence de ces
mécanismes et donc aux limites de stabilité. L'étude des instabilités de combustion permet de
comprendre les phénoménes physiques locaux qui sont responsables des limites de stabilité et

donc de la déstabilisation d'une flamme.
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11.2.2.3Limites de stabilité

Les points développeés dans les paragraphes précédents mettent en avant la nécessité de
bien comprendre les mécanismes de stabilité de flammes pour envisager de maitriser les
limites de stabilité. L'intérét de bien comprendre les limites de stabilité est évident pour la
conception d'un brileur Bunsen mais également pour tous les brdleurs de flammes pré-
mélangees. L'objectif est d'optimiser le fonctionnement en ayant la plus grande plage de
fonctionnement possible, c'est-a-dire une gamme maximale de débit accessible sans

rencontrer de probléme de stabilité.

Dans le cas d'un brileur de type Bunsen, la question est de savoir quel est le diametre
optimal de sortie pour une flexibilité maximale. Plusieurs regles on tété établie
empiriqguement. Le diamétre de sortie du brileur doit étre au minimum égal a la distance
d'extinction (quenching distance), dt. La distance d'extinction, est définie comme étant le
diamétre maximum du tube qui ne permet pas le retour de flamme dans le tube. La flamme
s'éteint car la diffusion des espéces et de la chaleur, deux mécanismes qui favorisent la
propagation de flamme sont affectés par la réduction du diametre du braleur. Plus le diametre
est petit, plus le rapport de surface est grand, plus les pertes de chaleur et les collisions sont
importantes. Un autre critére de stabilité est basé sur la vitesse de sortie de I'écoulement. Elle
doit étre au moins égale a deux fois la vitesse de propagation laminaire, sinon, aucun cdne ne
sera formé a la sortie du brileur. La vitesse de sortie ne doit pas dépasser cing fois la vitesse
de flamme, sinon, le combustible pénétre le céne (Lewis G Von Elbe, 1987).

Si l'on considere le diagramme général de stabilité d'une flamme de pré-mélange
(figure 11.19), une solution simple pour éviter le retour de flamme est de fixer la richesse a des
valeurs suffisamment importantes pour ne pas rencontrer cette limite de stabilité dans la
gamme de vitesse d'éjection considérée. Pour cela, le diamétre de sortie du brlleur et la
vitesse d'éjection des gaz peuvent étre fixés de maniére & obtenir la richesse qui satisfait cette

condition.

I1.2.3. Flammes partiellement pré-mélangées

Les deux premieres parties de ce chapitre exposent la stabilité de flamme sous deux
aspects distincts: les flammes non pré-mélangées et les flammes pré-mélangées. C'est en effet
la maniere la plus fréquemment utilisée pour exposer les problématiques liées a la

combustion. Cependant, pour expliquer certains phénomenes de stabilisation, il a fallu
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introduire un nouveau régime de combustion qui s'impose comme une “passerelle” entre les
deux régimes classiques. Ce nouveau regime appelé partiellement pré-mélange s'est avéré étre
présent dans un tres grand nombre de situations.

Le régime partiellement pré-mélangé est établi lorsque les deux régimes de
combustion classiques, pré-mélangé et non pré-mélangé, coexistent. Ce type de combustion
peut avoir lieu si I'écoulement est composé d'un mélange riche adjacent a un mélange pauvre.
Les conditions de gradient de richesse ainsi crées permettent d'obtenir des flammes
partiellement pré-mélangées. Ces flammes ont a la fois les propriétés des flammes pré-
mélangées et des flammes de diffusion. L'intérét de ce type de flamme est certain puisqu'on
bénéficie des avantages de chaque régime de combustion en termes de sécurité, de controle
des émissions et de stabilité de flamme.

Dans de nombreuses configurations propices aux flammes de diffusion, une zone de
mélange entre les réactifs peut avoir lieu avant la zone de réaction (Muniz G Mungal, 1997 ;
Lyons, 2000). Dans ces conditions, il s'agit de flammes partiellement pré-mélangées.

Le régime de flamme partiellement pré-mélangé se retrouve également lors des
situations d'écoulements tres perturbés ou les flammes subissent des extinctions locales. Le ré
allumage de régions de flamme localement éteintes se fait souvent dans des conditions de
flammes partiellement pré-mélangées (Favier G Vervisch, 2001 ; Lyons et al. 2005).

Nous verrons que les flammes partiellement pré-mélangées peuvent également étre
présentes dans une configuration initiale de pré-mélange (Plessing et al. 1998 ; Puri et al.,
2001). En effet, si le pré-mélange de réactif est riche, une seconde zone de combustion de
nature non pré-mélangée entoure la zone de combustion pré-mélangée. Cette situation est
également favorable a la présence simultanée des deux natures de flammes.

Dans la pratique, ces flammes sont présentes dans de nombreux systemes de
combustion allant des fours industriels aux brlleurs a gaz domestiques, mais également dans
les systétmes de combustion mettant en ceuvre des sprays de combustible, pour lesquels
I'évaporation des gouttes combinée a un mauvais mélange permet d'obtenir des gradients de

richesse importants.
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Les flammes partiellement pré-mélangées sont genéralement décrites sous la forme
d'une téte de flamme de pre-mélange éventuellement prolongée par une queue correspondant
a une flamme de diffusion. On a vu que la flamme de pré-mélange peut elle-méme étre
constituée d'une aile riche et d'une aile pauvre. La zone riche est déficitaire en oxydant et
dépend alors de la zone pauvre pour I'apport en oxygene nécessaire a la combustion. En
contrepartie, la zone pauvre béneficie de lI'apport de chaleur et de radicaux provenant de la
zone riche, si bien que méme si les conditions de richesse dans la zone pauvre sont en dessous
des limites d'inflammabilité, la combustion peut avoir lieu.

La forme de la zone de réaction dépend du gradient de fraction de mélange qu'elle
rencontre. Selon I'importance de ce gradient, une queue de diffusion peut apparaitre. Cette
zone de diffusion existe par la présence d'imbrdlés issus des branches de pré-mélange et qui
diffusent normalement a la ligne steechiométrique. Lorsque le gradient est suffisamment
faible, la flamme admet une structure que I'on désigne par flamme triple. La flamme triple est
composée de deux branches de pré-mélange, une branche de pré-mélange riche et une pauvre.
Une zone de combustion de diffusion prend place entre ces deux branches de pré-mélange et
les trois composantes de la flamme se rejoignent en un point commun appelé "point triple".

La flamme partiellement pré-mélangée peut également prendre une forme "ailée". Elle
ne se compose alors plus que d'un noyau pré-mélangé suivi d'une queue de diffusion. Cette
flamme est observée pour des gradients de fraction de mélange importants.

Cette structure bien particuliére que I'on appelle flamme partiellement pré-mélangée
peut étre observée aussi bien lors d'une expérience de décollage de flammes de diffusion que
lors d'une expérience ou I'on introduit un pré-mélange riche dans un brdleur.

Les flammes partiellement pré-mélangées ont pu étre observées lors d'expériences mettant en
jeu des flammes de diffusion suspendue (figure 11.20). L'injecteur de combustible présente
généralement un diameétre tres faible (de 3 a 5 mm) et les auteurs utilisent un écoulement
annulaire extérieur d'air. La flamme est suspendue assez loin de l'injecteur (hauteurs de
suspension atteignant jusqu'a 10 cm) de telle maniére que le mélange du réactif et du
comburant se fasse et donne lieu & un gradient de fraction de mélange en amont de la flamme.
Une flamme partiellement pré-mélangée suspendue en aval dans I'écoulement est alors

observée.
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Figure (11.20):Structure d'une flamme partiellement pré-mélangée - configuration
initiale de diffusion (Chung= Lee, 1991)[12]

Une autre possibilité pour obtenir des flammes partiellement pré-mélangées, est l'introduction
dans un injecteur d'un mélange dont la richesse est supérieure a la steechiométrie adjacent a un

mélange pauvre.

Figure (11.21): Structure d'une flamme partiellement pré-mélangée - configuration
initiale de pré-mélange (Locket al, 2005)[12]
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Les flammes peuvent alors étre accrochées au brileur ou encore stabilisées en aval non
loin de l'injecteur (Puri et al. 2001 ; Lock et al. 2005). Dans le cas d'une flamme suspendue,
une flamme de pré-melange riche est observée au centre de I'écoulement et une flamme de
diffusion s'établit & I'extérieur. Une flamme de pré-mélange pauvre est observée a I'extérieur.
Si la flamme est stabilisée sur le bridleur, on observe une flamme centrale de pré-mélange
riche entourée d'une flamme de diffusion. La flamme extérieure de pré-mélange pauvre existe
si un mélange pauvre adjacent au mélange riche est introduit. En remplagant le mélange
pauvre par de I'air, une autre structure de flamme est observée. La flamme ainsi stabilisée sur
le brdleur n'a plus de branche pauvre, on la définit alors par "flamme double” (Lock et
al.2005).

11 .2.3.2Stabilisation des flammes partiellement pré-mélangées

Le comportement des flammes partiellement pré-mélangées a été étudiées par de
nombreux auteurs car, comme on l'a vu, ces flammes sont présentes dans de nombreuses

applications et jouent un role essentiel dans le phénomeéne de stabilisation.

Les premieres théories concernant la stabilisation de flammes supposent que la
turbulence permet de mélanger suffisamment les réactifs sur une distance qui sépare la
flamme suspendue et le braleur (Vanquickenborn G Van Tiggelen, 1966). L'extrémité de la
flamme est considérée comme une flamme de pré-mélange se propageant a la vitesse Sr,
vitesse de flamme turbulente. La flamme se stabilise alors a une hauteur H pour laquelle la
vitesse de I'écoulement est égale a la vitesse St. Des études expérimentales ont par la suite
montré que I'extrémité de la flamme ne se situait pas forcément dans une zone ou le mélange
est a la steechiométrie.

Une autre approche propose que la stabilisation de la flamme est gouvernée par les
grandes structures de I'écoulement qui se développent a l'interface entre le combustible et
l'air(Broadwell J. E. G Breidenthal R. E., 1982). Ces grosses structures vont entrainer et
brasser de l'air provenant de la périphérie dujet, des gaz brdlés issus de la combustion, et du
combustible en exces. Selon les différents auteurs, si le temps de mélange de ces trois
composeés est suffisamment long pour permettre a la réaction chimique de s'établir, alors la
stabilisation de la flamme est possible.

Par la suite, Peters et Williams ayant postulé que le mélange a la base de la flamme n'est pas
réalisé parfaitement, proposent une analyse basée sur le concept de flamme lettes (Peters et
Williams, 1983). La flamme est considérée comme une flamme de diffusion pure. La

combustion devient impossible dés que le taux d'étirement dépasse un seuil critique
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d'extinction. La stabilisation a la base de la flamme est alors contrdlée par le taux de

dissipation scalaire x

Z=2D'(§—Z] =2.{.‘n-|‘FZ|2 (11.12)

Ou Z est la fraction de mélange et D le coefficient de diffusivité massique.

L'arrét de la combustion se produit lorsque le taux de dissipation scalaire instantané
atteint une valeur critique.

Ces modéles tenant compte uniquement des propriétés propagatives ou des propriétés
diffusives des flammes ont ensuite laissé place a des modéles de flammes partiellement pré-
mélangées.

Plusieurs études expérimentales ont mis en avant le fait que les flammes de diffusion
suspendues présentent en realité une extrémité qui a un caractére propagatif. Par imagerie
directe ou encore par Fluorescence Induite par Laser, la base de la flamme a été mise en
évidence comme une région présentant une réactivité plus importante que les autres régions
de la flamme partiellement pré-mélangée (Lee et Chung, 2001). Le niveau de mélange évolue
tres peu dans la zone de stabilisation ce qui signifie que la base de la flamme est pilotée par le
régime de pré-mélange (Mansour, 2003). Cette partie propagative de la flamme se stabilise en
équilibre avec la vitesse locale de I'écoulement et adapte sa structure en fonction de
I'écoulement. Les observations expérimentales sont en accord avec les résultats de simulations
numériques et montrent que la vitesse a la base de la flamme passe par une phase de
décélération avant d'accélérer rapidement sous l'effet de I'expansion des gaz chauds (Mungal
G Muniz, 1997).

Si I'on considére une flamme de pré-mélange soumise a un faible gradient de mélange
et que I'on impose une légére augmentation de ce gradient, alors une flamme de diffusion peut
apparaitre en aval de la flamme de pré-mélange (Kim et al. 2005). Dans ces conditions, la
flamme de pré-mélange est alors faiblement incurvée et I'effet de I'étirement est tres faible, la
zone de réaction de pré-mélange est donc peu modifiée. La réaction additionnelle d'une
flamme de diffusion contribue a l'augmentation de la vitesse de propagation. En effet, la
présence de la flamme de diffusion résulte en une augmentation de la température des gaz
brdlés en aval de la flamme de pré-mélange ce qui a pour effet d'augmenter I'expansion
volumique des gaz et ainsi la vitesse de propagation de la structure.

Certaines flammes partiellement pré-mélangées sont donc constituées d'un front de

pré-melange courbé avec deux branches pauvre et riche, suivi d'une flamme de diffusion. Ce
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type de flamme a été décrit précédemment sous le terme de flamme triple et a fait I'objet d'une
attention particuliére ces derniéres années concernant I'étude de sa structure et de sa

stabilisation.
Il .2.3.3Flammes triples

Une des théories pour expliquer la stabilisation des flammes de diffusion suspendues
repose sur le fait que le mécanisme de stabilisation est assuré dans un milieu partiellement
pré-mélangé par une structure particuliere de flamme, appelée flamme triple, qui se propage
en amont de I'écoulement.

Expérimentalement, cette structure réactionnelle a été observee pour la premiere fois par
Phillips dans une couche de mélange composée de méthane et d'air (Philipps, 1965). De
nombreuses études aussi bien numériques (Ruetsch et al. 1995 ; Plessing et al, 1998 ; Puri et
al., 2001) qu'expérimentales ont suivi (Kioni et al., 1999 ; Watson G Lyons, 2000 ; Lee et al.,
1997).

La flamme triple telle que décrite par Boulanger et al. est composée de deux branches
de pré-melange et d'une branche de diffusion (Figure 11.22) (Boulanger et al. 2002). Les
conditions de I'écoulement imposent un gradient de richesse en amont de la flamme, mettant
ainsi en présence une zone de mélange riche (Z>Zs) et une zone de mélange pauvre (Z<Zs)
[10].
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Figure(11.22): Structure d'une flamme triple (Boulanger et al. 2002)[10]
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Cette structure de flamme triple joue un r6le capital dans la propagation et la
stabilisation des flammes non-pré-mélangées. Sa caractérisation peut donc étre une premiére
étape pour la compréhension du mécanisme de stabilité des flammes partiellement pré-
mélangées. L’importance des flammes triples pour étudier les mécanismes de stabilité des
flammes, notamment dans des problématiques de vitesse de propagation et d’accrochage de
flamme, a été largement mise en évidence dans la littérature. Selon plusieurs études, la base
de la flamme triple (le point triple) se propage le long de la ligne stecechiométrique ; la flamme
suspendue devrait donc se stabiliser lorsque la vitesse d’écoulement est proche de la vitesse

de propagation d’un pré mélange stoechiométrique.

En introduisant I’effet du dégagement de chaleur sur la vitesse de flamme, Ruetsch et al. Ont
montré numériquement que la flamme triple est principalement contrélée par deux parameétres
interdépendants qui sont le taux de dégagement de chaleur et la courbure du front de flamme.
D’aprés ces auteurs, les lignes de courant de 1’écoulement, sous 1’effet de 1I’expansion
thermique, divergent en amont du point triple de la flamme ; la vitesse décroit alors au niveau
du point triple pour atteindre une valeur proche de celle d’une flamme plane laminaire a la
steechiométrie (SL 0). La flamme se stabilise donc dans cette zone ou la vitesse de flamme est
en équilibre avec la vitesse locale de 1’écoulement. Cette vitesse a été mesurée par de
nombreux autres auteurs qui obtiennent effectivement des valeurs trés proches de la vitesse
de propagation d’une flamme plane laminaire steechiométrique.

Par ailleurs, les conditions du mélange influencent fortement la courbure du front de flamme
et par conséquent la vitesse de propagation, qui est sensible a 1’étirement de la flamme
courbée. L’influence du gradient de la fraction de mélange sur la vitesse de propagation n’est
pas dé- terminée formellement ; et toutes les études n’aboutissent pas aux mémes conclusions.
Mais, la plupart des auteurs ont conclu que la vitesse de propagation décroit avec
I’augmentation du gradient de la fraction de mélange. D’autres auteurs ont déterminé une
valeur critique de ce gradient a partir de laquelle une augmentation de celui-ci induit une
diminution de la vitesse de propagation. Ce résultat est en accord avec les auteurs précédents
et peut s’expliquer par I’effet de 1’étirement sur la vitesse de propagation. Des analyses plus
détaillées sur les mécanismes de stabilité des flammes partiellement pré-mélangees et des

flammes triples sont présentées dans les travaux de these de Lacour et de Boulanger [12].
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11 .2.3.3Flammes doubles

Les paragraphes précedents mettent en avant le fait que le régime de flamme
partiellement pré-mélangé couvre un large domaine de flammes s'établissant dans différentes
configurations d'écoulements. Ces flammes présentent toutes la particularité d'étre constituées
de zone de flamme pré-mélangée et de zone de flamme de diffusion, cependant la structure est
modifiée en fonction des vitesses de I'écoulement et du gradient de fraction de mélange

rencontrés par la flamme.

Un type particulier de flamme partiellement pré-mélangé est défini sous le terme de "flamme
double”. Ces flammes doubles ont pu étre rencontrées dans des configurations de flammes de
diffusion (Watson G Lyons, 1999). Lorsque I'écoulement est fortement turbulent, la branche
de pré-mélange riche, branche interne a I'écoulement de combustible, se replie le long de la

branche de diffusion est ne peut plus étre visualisée (Figure 11.23).

Branche de diffusion
-’ .
\
\
» \
+ Branche de prémélang
METHANE pauvre T

Figure 11.23: Image de fluorescence du radical CH - extrémité de flamme double
(Watson = Lyons, 1999)[10]

La transition d'une flamme triple vers une flamme double a également été observée par la
disparition de la branche de pré-mélange pauvre. Qin et al. étudient la propagation d'une
flamme triple initiée en aval d'un écoulement de pré-mélange riche (Qin et al., 2004). La
flamme se propage vers la sortie du brileur et rencontre un gradient de fraction de mélange de

plus en plus important si bien que la branche de pré-mélange pauvre se replie le long de la
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branche de diffusion. Finalement, la flamme stabilisée aux lévres du brdleur est alors une
flamme double (figure 11.20). D'autres auteurs caractérisent cette flamme double directement
a partir d'une flamme stabilisée aux lévres d'un brdleur en introduisant un mélange riche a
I'intérieur d'un écoulement d'air (Shu et al. 1998 ; Locketal., 2005).

Mise a part la disparition de la branche riche ou de la branche pauvre, les pr2opriétés de ces
flammes doubles sont trés proches des flammes triples (Puri et al, 2001). C'est typiquement ce
type de flamme composé d'une branche de pré-mélange riche enveloppée d'une zone
réactionnelle de diffusion que I'on va retrouver dans la configuration des brdleurs
domestiques. En effet, nous allons voir que l'introduction d'un pré-melange riche par les
fentes de sortie du brdleur laisse place a des flammes partiellement pré-mélangées constituées
d'une flamme centrale de pré-mélange enveloppée d'une seconde zone de combustion de type
diffusion, comme représentée sur la (Figure 11.24). Ces deux zones de combustion se

rejoignent en un point et forment alors une flamme double telle que décrite précédemment.

L Branche de diffusion

| f Branche de prémélange

Melange
riche Alr
+

Combustible

Figure (11.24): Structure de flamme double stabilisée sur un braleur [10]

Dans cette premiere partie du manuscrit, les propriétés ainsi que le mode de
stabilisation de chaque type de combustion, pré-mélangée et diffusion, ont été exposées. La
flamme de diffusion peut étre stabilisée par accrochage au nez du brdleur ou encore en
suspension dans l'écoulement de gaz. Les mécanismes de stabilisation différent selon les
situations et nous avons vu que le comportement des flammes suspendues dépend
essentiellement de la vitesse dujet. La flamme de pré-mélange est caractérisée par des
propriétés particulieres telles que son épaisseur ou la capacité de se propager. Cette flamme se

stabilise par I'équilibre de sa vitesse de propagation et de la vitesse de I'écoulement. La vitesse
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de I'écoulement est définie par la géométrie de I'injecteur et nous avons vu que la définition et
la comprehension des limites de stabilité sont alors nécessaires pour le fonctionnement en
régime stable d'un braleur.

La flamme double, tout comme les flammes partiellement pré-mélangées en général,
combine les propriétés de chaque type de flamme, pré-mélange et diffusion. En effet, ces
flammes bénéficient d'une zone de réaction définie spatialement avec la capacité de se
propager et la combustion est complétée par une flamme de diffusion. Les nombreuses études
réalisées dans les années 90 portant sur les flammes partiellement pré-mélangées et les
flammes triples ont permis de mieux comprendre ce type de combustion qui intervient dans de
multiples applications courantes. Ces travaux ont été complétés par des études plus récentes et
les mécanismes de stabilisation des flammes triples ont été approfondis.

Nous pouvons désormais nous appuyer sur ces récents acquis concernant la combustion
en régime partiellement pré-mélangée pour apporter un regard nouveau sur les flammes de

type double générées par les brileurs domestiques. [12]

Conclusion :

Dans ce chapitre, on présenté le probléeme général de la stabilité de la flamme. Pour résoudre

ce probléme, on va utiliser le code CHEMKIN.
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I11. Introduction

Pour les développeurs qui ne nécessitent pas la vitesse ou des fonctionnalités avancées
de CHEMKIN-PRO, Reaction Design propose CHEMKIN comme une alternative

économique.

Jusqu'a 5 fois plus rapide que les codes commerciaux et universitaires compétitifs,
CHEMKIN est un outil de simulation chimie robuste et mature qui a été largement utilisé
pour une gamme impressionnante d'applications. CHEMKIN est une solution rentable pour
les simulations de base qui utilisent de petites cinétiques ou des mécanismes de réaction
réduits. CHEMKIN est 2 a 5 fois plus rapide que CHEMKIN Il et contient de nombreuses
améliorations et corrections qui ont été mises en ceuvre depuis prés de deux décennies de
développement de CHEMKIN commerciale. Peut-étre plus important encore, CHEMKIN
vient avec le plein appui technique de Reaction Design, fournir des réponses rapides et des
conseils sur la facon de mettre en place et d'analyser le logiciel de simulation de cinétique
chimique permettent une enquéte plus efficace du temps d'un nouveau processus de potentiel

par rapport a I'enquéte directe en laboratoire.

Un facteur important pour le développement et l'utilisation de CHEMKIN est la
réduction des polluants, tels que les NOx. Comme ces polluants deviennent plus étroitement
réglementés par des accords par des organismes tels que I'Agence de protection
environnementale des Etats-Unis et le California Air Resource Board (CARB), les chercheurs

font un usage croissant de la technologie de simulation.

Une limitation de CHEMKIN est qu'elle suppose le réacteur a une géométrie
relativement simple, alors que parfois ce n'est pas le cas. Pour cette raison, un programme

similaire appelé cinétique est souvent utilisé en conjonction avec des codes CFD.
I11.1 Historique de chemkin

Au début des années 1980, Sandia National Laboratory a développé CHEMKIN et
CHEMKIN 1. Sandia avait et maintenu le droit d'auteur et la propriété des programmes de
CHEMKIN et le nom CHEMKIN, bien qu'il distribué ce code largement aux collaborateurs a
travers le monde. Jusqu'en 1997, les seules organisations autorisées de distribuer des versions

de CHEMKIN étaient Sandia et le ministére de I'Energie, de la science et I’Informations
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techniques (OSTI). En 1995, Sandia a lancé un programme de licence payant pour la version
actuelle de CHEMKIN 11 et la version initiale de CHEMKIN I11.

En Feévrier 1997, Sandia contracté avec Reaction Design deviennent le distributeur exclusif
mondial de CHEMKIN. Actuellement, Reaction Design est le seul distributeur de logiciels
CHEMKIN, bien que les parties qui initialement obtenu leur licence CHEMKIN Il
directement a partir de Sandia National Laboratory maintenaient et la capacité et les droits

d'executer et de modifier leurs codes CHEMKIN originaux.

Depuis, Reaction Design a repris I'ensemble du développement, le soutien et la distribution de
CHEMKIN. La derniére version, CHEMKIN 4.1, a été publiée en Juillet 2006.

111.2 Définition :

CHEMKIN est un outil de logiciel propriétaire pour résoudre des problemes
complexes de cinétique chimique. Il est utilisé dans le monde entier en combustion, le
traitement chimique, la micro-électronique et de I'automobile industrie, et aussi en sciences de
I'atmosphere. 1l a été initialement développé au Sandia National Laboratory et est

maintenant mis au point par une société américaine, Rection design.

CHEMKIN résout des milliers de combinaisons de réaction, de développer une
compréhension globale d'un processus particulier, ce qui pourrait impliquer plusieurs espéces

chimiques, des plages de concentration, et des températures de gaz.

111.3 Propriétés disponibles pour une utilisation dans la facilité d'étude

Parametrique :

Bien que des études de parametres soient disponibles pour la plupart des propriétés dans un
projet CHEMKIN-PRO, ils ne sont pas disponibles pour tous les biens qui sont accessibles
dans le CHEMKIN-PRO Interface. On peut configurer une étude des parameétres pour les

propriétés suivantes:
* parametres de réaction Arrhenius a taux de phase gazeuse et de la surface des réactions.

* parameétres de taux de réaction auxiliaire (par exemple, l'efficacité de troisiéme corps et la
pression pour les réactions en phase gazeuse, les paramétres de couverture dépendant pour des

réactions de surface, etc.)
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* La densité du site pour les phases de surface
» masse volumique apparente phase Surface

* les données de transport de propriété Especes
* Propriétés des réacteurs

* Les propriétés des espéces-propriétés spécifiques et des données spécifiques au matériau

pour tous les réacteurs dans un réseau

* Les propriétés de réacteurs, les especes-propriétés specifiques et des donnees spécifiques au

matériau pour un seul réacteur
* propriétés de flux et des données spécifiques a 1'espece pour un flux d'entrée

* Certaines propriétés du Solveur.

111.4 Vue d'ensemble du logiciel CHEMKIN-PRO :

CHEMKIN-PRO comprend un large choix de modéles de réacteurs qui répondent a
des conditions d'écoulement-réaction industrie spécifique. L'interface utilisateur facilite
probléme mis en place en guidant les entrées de I’utilisateur et permettant la construction
visuelle des diagrammes réacteur réseau pour une modélisation de systemes complexes. Les
options de visualisation intégrées fournissent une représentation graphique rapide des
résultats, ainsi que la possibilité d'exporter facilement les données pour une utilisation dans

des outils d'analyse, tels qu’Excel.

En plus de la suite flexible de réacteurs modéles configurables par I'utilisateur, vous
pouvez également accéder a un ensemble d'utilitaires de base grace a l'interface de
programmation d'application CHEMKIN (CHEMKIN / API), ce qui facilite la construction
habituelle, les applications CHEMKIN par C / C ++ ou de programmation Fortran. De cette
facon, les produits CHEMKIN offrent une large capacité qui répond aux besoins des non-

experts et les utilisateurs experts.

Réacteur Modéles CHEMKIN-PRO sont emballés pour I'aligner sur les besoins des
spécifiques des industries. Un résumé des domaines d'application visés par CHEMKIN-PRO
est donné dans le Tableau 1.1, avec une bréve description de chacun des composants du

réacteur type :
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Ic6ne réacteur Modele La description
Composant
% Inlet Source Source externe pour le gaz d'entrée
j Initialisation La source externe d'initialisation
[ Sortie flux de sortie (produit) de réacteur-pas encore traitée

dans thismodel.

Mélangeur de gaz

mélangeur de gaz non-réactif, qui accepte des entrées

4
multiples.

0= Débit Splitter Gaz | Splits flux en plusieurs flux

=+
Equilibrisme chimiques et I'équilibre des phases de calculs

J 4

ml Analyseur de | outil d'analyse du mécanisme, pour ['analyse
mécanisme thermochimique,

le transport, et les données cinétiques inclus dans un

ensemble de chimie.

Moteur multi-zone

Fermée, homogéne, modele de moteur a combustion
interne multizone qui permet de définir un certain
nombre de zones a l'intérieur du cylindre du moteur
pour tenir compte de la stratification de température et
de composition, pour la prévision des émissions et de

calage d'allumage

Homogene fermé

@E} IC Engine Fermé, études homogéne simulateur de moteur a
combustion, interne, dans le cylindre a allumage par
compression.

Réacteur systéme transitoire, fermé, homogéne ou réacteur

discontinu.

Fermé Reactor partiellement Brassé (Closed PAST)

Transitoire,

fermé, partiellement agité ou un réacteur non-mixte, qui

détermine les limites de taux entre le mélange et la cinétique.
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&

parfaitement agité

O Fermé  Réacteur | Transitoire, fermé réacteur a plasma, bien mélangé.
Plasma:
Réacteur Transitoire ou état stable parfaitement agité réacteur,

également connu réacteur a réservoir agité en continu

partiellement

Brassé (PAST)

(PSR) comme (CSTR).

P Plasma Reactor | Transitoire ou état stable réacteur a plasma bien
Brassé (PSR | mélangé
Plasma)

1“"\ Réacteur Ouvert partiellement agité ou un réacteur non mixte

pour déterminer les limites de taux entre le mélange, la

cinétique, et le débit.

Plug-débit du

réacteur (PFR)

réacteur Plug-débit, ou Ila convection domine le
transport
Plasma Plug-réacteur a flux: réacteur a plasma dans des

conditions Plug-débit.

Planar écoulement

de cisaillement

réacteur Shear-flow, qui tient compte des effets de la

couche limite dans chaines planes

E Cylindrique réacteur Shear-flow, qui tient compte des effets de la
écoulement de | couche limite dans canaux cylindriques
cisaillement

@ Honeycomb Plug-débit réacteur catalytique a lit fixe avec une surface
Monolithe interne définie par des propriétés en nid d'abeille et le

chargement de catalyseur.

& Braleur pré- | 1-dimensions, laminaire, flamme du brlleur stabilisé,

mélangé pré-mélangée.

Flamme Calculator

Vitesse

1-dimensionnel propagation de la flamme librement

pour pré mélange déterminant, laminaire flamme

vitesses
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Flamme Contrée-flow

k! o d
=t

Flamme Contrée-

flow

Diffusion ou d'une flamme opposée flux pré-mélangé.

&

Stagnation Débit

stagnation d'écoulement en régime permanent
transitoire ou (douche-téte) dépo6t chimique en phase
vapeur (CVD) ou dépdt de couches atomiques (ALD)

réacteur.

&

Disque rotatif

Transitoire ou état stable, la stagnation d'écoulement
(douche-téte) dépobt chimique en phase vapeur (CVD) ou
dépot de couches atomiques (ALD) réacteur avec un

disque rotatif

Incident choc

choc incident normal, utilisé pour simuler des

expériences de choc a tubes.

H

Shock Réfléchie

Normale reflete le choc, utilisé pour simuler des

expériences de choc a tubes.

111

PECVD analyseur

thermique

Thermal module d'analyse pour basse pression, le dépot
chimique en phase vapeur (PECVD) les réacteurs du four
de traitement par lots, ce qui détermine le plan de la
température en 2-D dans un réacteur de four étant
donné la pile de plaquettes, I'enceinte de quartz et

radiants.

Four LPCVD

modele de réacteur multi-tranche servant a déterminer
['uniformité de dépét d'un champ de température
donnée dans un procédé de dépdt chimique en phase
vapeur basse pression (LPCVD) réacteur a four

discontinu.

Tableau IlI-1 : Description des Modeles de réacteurs dans CHEMKIN-PRO.
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111.4.1-Loi d’Arrhenius

En cinétique chimique, laloi d'Arrhenius permet de décrire la variation de
la vitesse d'une réaction chimique en fonction de la température. Cette loi a été énoncée
par Svante August Arrhenius en 1889 dans son article intitulé « On the reaction velocity of
the inversion of cane sugar by acids ». Mais ce n'est que vers 1910 qu'elle a été
universellement acceptée par les chimistes de son temps. En effet, la loi d'Arrhenius a pu étre
vérifiée expérimentalement pour un grand nombre de réactions chimiques. Toutefois, toutes

les réactions ne suivent pas cette loi (en particulier les réactions enzymatiques).

La loi d'Arrhenius est donc une loi empirique, ce qui signifie qu'elle est basée sur des
résultats observés expérimentalement dans un grand nombre de cas. Elle a pris par la suite une
grande importance théorique car elle est compatible avec la théorie des collisions et celle
du complexe activé d'Eyring et Polanyi en 1935.

Est défini comme suivant :

K=A T" exp (-E/RT).

« K, coefficient de vitesse (ou constante de vitesse) ;

e T, température en K (kelvin) ;

o R, constante desgaz parfaits (valeur usuelle R =8,314 J-K -mol™; valeur précise R
= 8,314472 Pa-m*-K™-mol™‘recommandée par Codata)

« E, énergie d'activation d'Arrhenius donnée en J-mol™ (joule par mole).

111.4.2 Zone de travail

La zone de travail de I'environnement CHEMKIN-PRO est I'endroit ou la vue Diagramme est affichée
pour le modeéle constructeur, et aussi ou les parameétres qui définissent la gé¢ométrie et la chimie d'un
modele de réacteur peuvent étre entrés dans les panneaux. User-préférences et parametre-profils
sont également modifiés dans la zone de travail.

Il'y a six étapes de base impliquées dans l'utilisation de CHEMKIN-PRO pour
résoudre un produit chimique typique probléme de modélisation d’un processus. Selon le
réacteur Modele CHEMKIN-PRO particulier sélectionné, une partie de l'entrée ne sera pas

tenu pour un probléme particulier ; ceux-ci sont indiqués entre parenthéses.
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Dans une étude, on suit les étapes suivantes :

 La barre de menus : située en haut de I'écran, dispose de cing menus : Projet, Modifier,
Voir, Utilitaire et Aide. Ceux-ci permettent a l'utilisateur d'accéder a une variété d’options,

décrite plus en détail ci-dessous.

* La barre d'icones : située directement sous la barre de menu, permet un alternatif moyen

d'accéder a des options du programme.
* La zone Arbre / Palette : située sur le coté gauche de I'écran, comporte deux onglets :

Ouvrir Arbre Projets et Palette de modéles. L'onglet Projets Open montre les nceuds de
I'arborescence du projet en cours, dont chacun fournit un lien vers les panneaux pour
I'utilisateur en contribution. A travers les nceuds de l'arborescence, I'entrée d'utilisateur est
classée comme niveau de grappe, niveau du réacteur,, les parameétres liés solveur, parametres
de sortie spécifiques d'entrée ,gestion des continuations, et de I'emploi (run) et contréle. Les
contréles d'exécution comprennent Calculs Run, Run étude des paramétres, lI'analyse des
incertitudes Run, et Panneaux de surveillance. La vue Diagramme est également accessible
via I'Open Project arbre. L'onglet Modéles fournit une “palette” de modéles de réacteurs et est
utilisé pour construire une définition du projet en termes de réacteur et d'entrée dans la

connectivité Diagramme.

50



Chapitre I11- Présentation du code Chemkin

Barre de menu

[ CHEMKINPRO Release 15083 (17-Api-2009) on Windows XP  Started: Mar i, 2016 |= I[=)f5]

D’icones Barre [

Arbre/zone de
palette

Zone de

v

travail

ajf i 0

Zone de | Open Projects - | mModels
message

- [ S i Bupiarar

Figure(l11.1) : Zone de travail
111.4.3Menu et barres d'icones

Les menus, Projet, Edition, Affichage, utilitaire et Aide, situé dans la barre de menu,
permettent d'accéder a une variété d'options. Les tableaux 2-1 a 2-5 présentent une breve
description de chacun des éléments de menu et I'icbne correspondante dans la barre d'icbnes

qui peuvent également étre utilisé comme une alternative pour

accéder a l'option.
Tt Sowece con -—’_
s
. B0 et o
11.4.4 Arbre / Palette Voir SO0
Zm:u\mu
Les deux onglets dans la vue Arbre / Palette permettent d'accéder a Q@Q
I'arborescence panneau entrée comme ainsi que le réacteur modele WIUE@
palette pour la construction de la définition du projet. E
) Fane Seudtars
I11.4.1 Modgles Tab sl
(Whfeacn
2
R . - . -
L'onglet Modeles présente une "palette” d'icbnes réacteur i e
de modele. Ces icbnes sont utilisées pour mettre en place le 3
schéma de réacteur pour le projet. L'onglet Modéles est utilisé en [
conjonction avec la vue Diagramme, qui peut étre accessible a | omcn | oow [

partir de l'onglet Projets ouverts. Une fois qu'un projet est ouvert, l'utilisateur peut insérer les
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icones dans la vue Diagramme, soit cliquant sur les ou en les faisant glisser avec la souris.
Une série de simulations en tandem ou un réseau de réacteurs peut étre construit en reliant les
icones du réacteur ensemble. Cela se fait par maintenant la gauche de la souris bouton Shift +
pour dessiner les connexions. Le modele Palette est illustrée a la figure. Une description de

chaque du modele de réacteur composants est donnée dans le tableau I11-1.

lIL.5 Les propriétés des éléments principaux :

1-carbone : ci élément combustible principale est représenta (60% a 80%) dans la masse

totale de combustible, bien dégage un charge. quantité de chaleur 8100Kcal/Kg.

2-Hydrogene : ci on si un élément combustible principale mais sa représentation dans
combustible est fable (3% a 4%) de combustible solide, et (8%a12%) de combustible liquide.

On bien dégage trié grand quantité de chaleur 3400Kcal/Kg.

3- oxygene : Troisiéme ¢lément le plus fréquent dans I’univers, I’oxygene est I’un des pierres

angulaires du vivant et forme des composés avec presque tout I’autre élément.

L'argon : est produit industriellement par la distillation fractionnée de I'air liquide. Argon est
surtout utilisé comme gaz de protection inerte en soudage et d'autres procédés industriels a
haute température ou des substances ordinairement réactives deviennent réactifs; par exemple,
une atmosphére d'argon est utilisée dans des fours électriques de graphite pour empécher le
graphite de la combustion. Gaz Argon a également des utilisations en incandescence et un
éclairage fluorescent, et d'autres types de tubes a décharge de gaz. Argon fait un laser a gaz

bleu-vert distinctif. L'argon est également utilisé dans les starters a lueur fluorescente.

4-azote : c’est un gaz inerte (qui ne parti ci pas on réaction) on perle le combustible liquide.

L’azote qui devant un gaz de fimes ce teneure est de I'ordre 1%a 2%.

5- Le méthane : est le composant principal du gaz naturel. 1l peut étre transformé en gaz de
synthese (H2 + CO) par la réaction d'oxydation partielle (POM). L'objectif principal de ce
travail est de comprendre le mécanisme cinétique de la réaction de POM en présence d'un
catalyseur. La réaction est effectuée dans deux différents types de réacteurs: un reacteur
parfaitement agité a jet ou a la fois en phase gazeuse et les réactions de surface peuvent étre
étudiés simultanément et un réacteur a lit fixe. Dans une premiére partie, I'oxyde de lanthane
La203 est utilisé comme catalyseur. De comparaisons entre les données expérimentales et

simulées (Chemkin / CHEMKIN Surface), un mécanisme d'hétéro-homogéne ayant la
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capacité d'expliquer les observations expérimentales est proposé. Dans une deuxiéme partie,
les efforts se sont concentrés sur deux catalyseurs a base de nickel (Ni / La203 et Ni / CeO2)
qui présentent une bonne activité et stable. La discussion sur les performances catalytiques a

été faite sur la base des observations expérimentales et caractérisations de catalyseur.
La réaction compléte du méthane dans l'air s'écrit :

CH4+2 (02 +376 N)— CO2 + 2 H20 + (3.76 * 2 N2)
Dont la chaleur de réaction vaut d'apres les enthalpies de formation & 300 K : - 191 kcal /mole
de CH4.

I11.6 Présentation de CHEMKIN:

1 : Probléme : définition le programme de CHEKIN avec exemple simple.
Etape 1 : Lancez CHEMKIN-PRO.

* Pour Windows / PC, le programme d'installation aura placé une icone intitulée

CHEMKIN-PRO sur votre bureau. Double-cliquez sur I'icbne CHEMKIN-PRO pour lancer le
programme. VVous pouvez également accéder a CHEMKIN-PRO de la Démarrer> Tous
Programmes> Réaction Design> CHEMKIN-PRO> CHEMKIN-PRO menu option.

ded
Conflauration Me D' Windows KP Professons Windows ¥ Professional vms

Figure(lll.2) : Sélectionnée fenétre de chemkin PRO
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Etape2:

[ CHEMKIN-PRO Release 15083 (17-Api-2009) an Windows XP Slarted: Mar 7, 2016
Projgct Eoi View Uity Help

EE I EEEC R R EEEEEE

pan Frojects b
o ERERS] |

Diagrarm Yiew

=t stie’ ¢ DENGICOlIEpES es
¢ Rl e Lo !
o _Reflectad Ehook ||
Safver 3
Cutput Contral
Contnuatinns
Run Calculations
Ananze Rezulls
Mo nitar Frojsct Bun

] 1] -__::
. Gpen Projects | moders

Finls hlunn n@‘?erecbed Shock (X1 success =
Coone running all johs
Funning Post-proce=sor for pe=CLUETER: projec=EXERGC cluster=Reflected_Shock (C1)

wwincows Explarar » MM

Flgure (1. 3) Zone de travail

Etape 3: click sur Shock Réfléchie, et nommé « EXERC », on click sur Update

L= CHEMKIN-PRO Release 15007 (17-Apr- #009) on Windows XP Staried: Mar {, 2016
Project Fdit View hility  Help

(D] =g oa| s e ok & =2

v .
en Projects | 2 Diagram View (EXERD) oo [ |
L ENERC §
Cilmgram iew :
FreProce=sing
¢ Ranasted_shatk 1) || |
Ci_ Reneeid Shoek |
Eolvar §
Gt Contral Ploase anter Project Name
Continuatons E i ] ozt
Run Galeulstions : ExERC
Analve= Re=ulis -
M nir Erofa R [ gancer |
"_‘_'E
zoon | | [ sweambine | | visploy options | Print | et poien
T I
_ Opan ijsc:ts | toaets I—
UDH‘ runnlr g aII Jobs i
Punning Pactpraces zor for ypa=CLUSTER: project EXERC clusta=Reflectad_Shatk (1)
. SyEtern i ThAry il d. Updating Open Projects fres. et

- w3 wancoms Evplorer - 8105 IDL

Figure (111.4) : fenétre de diagrame View.

Etape4 : Double-cliquez sur Pre-Processing sur I'arbre des projets ouverts. Un panneau

similaire a la devrait apparaitre.
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[H CHEMKIN-PRO Release 15083 (17-Apr-2009) on Windows XP Starled: Mar #, 2016 A=
Project it Wiess Uity Help
Disls bls]s 8@ x sal =@
pan Froja s LB PreProcessing (EMERC) oo s o) [
EXERC e =

| Bl machanism Parameters

Dilagram view

Pra-Frogassing
¥ Refecled_Snock 1)
C1_Feflected Shook || -
Soter

oo, |l g =[5

Run Sals lalions =
Arimhzs Resulis FEk el E3E=]
Wit Pro et Aun
: THow Edit
s Prre| | -
Snt Sat

1

_Opan Projocts | Modois [

all jnhs
+proces=arfor ype=CLUSTER . project=ERERC cluster=Refect=d_Bhock (1)
fning Validalion | Systern connectidl walisted. Undsing Open Projects tes
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Figure (I111.5) : fenétre de pre-processing chemistry set.

Etape5 : Double-cliquez sur Reflected-Shock(C1).

Etape5/1 : Et double-cliquez sur (C1) Reflected Shock et d’entrée la propriété physique
(t=0.01sec, t=1600K et P=1 atm.)

f
pen Projects v | © c1_Reflected Shock (EXERC:Reflected_Shock (C1))
EXERGC g
Diagram Yiew i Reactor Physical i r/Reamam Species |

Fre-Processing
¢ Reflected_Shock (C1) ]
[E1_Refected Shock] |-
Solver H
Qutput Cantral
Continuations
Run Calculations

Anahze Results Start Time 0.0|sec
Manitor Project Run H

: End Time \ 0.01]sec
Incident Shock Velocity ‘ cmisec
Reflected Shock Velocity cmisec

) Temperature Before Incident Shock
@ Temperature After Reflected Shock | 1600.0(K

O Pressure Before Incident Shock

(@ Pressure After Reflected Shock 1.0]atm
(@ Density Before Incident Shock gicm3

) Density After Reflected Shock

4

4

4
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EEESIES]
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4

4

4
T s
Bl EEEE

] ]

Open Projects | Models

Figure (111.6) : fenétre de propriété physique.
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Etape5/2 : click sur Réactant Species et entrée les valeurs initial de « Rectant Fraction »

pen Proiscts o || = ©1_Reflected Shock (EXERE: Shock(Cip izl iahaiainin il oo . B
o naram v [ emetorpryscn propts | Racton Spocies
Pre-Proceszing :
¢ Reflected_Shack i) | [ Exubsatente Ratio
C1_ Reflectsd Shock |
Salver |
CutpL Cortrol i mttial Reactam Fraction |

CominuEtions
Run Caleulatons
Analyze Resulls
wonior Project Fun

il Feactant Fraction |%a | §64

Unit Sfection: rmole fraction o moly ||
Species = | Data | | A

mpart || Eort || DowtoRow [ cioar || Hormalize |
Ll I jf
Open Projects | Models |

F=unning Postpmcassor for ypa=C LUSTER: project=EXER T cluste=Raflactad_Shock (01)
Funning Postpocessor fon tros=C LUSTER: arojec=E2ER D elusta=Refiactad_Shook 01y
running Postprocessor for trps=C LUSTER: projec=EXERC cluster=Refiacted_Shock (C1)

0Tl

Figure (111.7) : fenétre de Rectant Fraction.

Etape 6 : Double-cliquez sur le nceud Calculs sur Exécuter dans I'arborescence des projets
ouverts. Un petit panneau semblable a celle de la doit apparaitre devant le diagramme.

Etape6/1 : Click sur Begin

N ¥ = Run (EXERC)

Diagram Yiew Ml = Modell T Parameter Study 1
Fre-Frocessing i
¢ Reflected_Shock (013 i
=1 Reflectad Shock ||
Solver i
Cutput Control
Continuations
Fun Calculations
Analyze Results
Monitor Project Run

| Begin || Display Detall |

1 Reflected Shock

Zoom | [E3 streamine | Digplay Options Print Update Project

4 I 3
. Open Projects l Models i

Running Post-processarfor type=sCLUSTER: pro ERC cluster=F _Shack (C1)
Funning Post-processar for ypesCLUSTER: pro ERC clu _Shock (C1)
Running Post-processorfor ypesCLUSTER: pro ERC clusler=R _Shock (513

Figure (111.8) : fenétre Run calculation-de Begin.
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Etape6/2 : click on next step

5 CHEMKIN-PRO Release 15083 (17-Apr-2009) on Windows XP  Started: Mar §, 2016

Froject Edil View Wiy Help
Disls[bla[s[8@ x| & & =l 8

penFujags |2 anabze Rasutts dEXEIG .. e = B
EMERC:
Diagram Yiew - =
Fra-Frocassing i Sohsbon to Viee |mm T

§ Rafected_Bhock (G1)
1. Refincted Shock | [ o Ay

Sohear & Pt Rosults

Qutput Cantal =

Cantin ptions 0 Aty Freaction Paths
RupSsieulatans
Anabee Fesulis
Manitor Project Run

Tumnn Display Optlons I Prin ] Uipiedte) P ejue:t

Siar running Fofieced_shock (o 1]
frinish mnning Retects d_Shock (G113 success
oione running =il ok

i by = kovar

Figure (I111.9) : fenétre Run calculation-next step.

Etape6/3 : click sur Process Soulution Data.

]
e Projacts || & select Post Processing Variahles -
ENERG ; -
Cilagrarm ¥l v £ Units of Maasure |
Pre-Frovessing £ —_—
¢ Reflerte_shock o1y | (I SPECR=iVariables ]

C1_ Refected Shack | @

Soler H TopBattom N Values: Species Al ROP Top 10|

Qutpud Cordrol p

Carinuatians i
Fun Caleulstlons
Anahze Results
manitar ProjgctRun

] Get all species data includling all zero data sets

Filter selecied species ly mole fraction range;
M | 1.05-12

| 10 - -

Select R | Warable hames | Selectvar | Select ROP
Hemperature | | -
|pms5ure

|mass_density

o lecular_weight

|ama

axial_salocity

[lsborator_iime

(et _heat_produclion_from_gas-phase_reschions

] [ [ e e e T
Sl Rl R R

IGH jm|
H || I
v} | bed
Select All | Al Vais | Al ROPs |
: [ | Use Excelto postprocess | Process Solution Data
4] il [v]:
_Open Proects | Madels |
Finish running Reflecled_Shock (1] success |

Cone running all jobs
F=unning Post-processor for hpe=CLUEBTER: projec=EMERC cluster=Refe fed_Shock (C1)

4

Figure (I111.10) : fenétre Run calculation- Process Soulution Data.
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I11.7 Tracées les graphes : la temperature, La pression ; mole Fraction en
fonction de Temps.

2100 4

1500 —

_(K)

Temperature

1200 +

0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010
Time_(sec)

Figure(111.11): La Température on fonction de Temps

Remarque :

On remarque que une augmentation de la température liniéres jusqu’a 0.001 sec, pour de
température1750K, puis apres de temps 0.001sec la température est progressivement

jusqu’al800k.

2,14

-
EN
1

pression ( atm)

0,0

T T
0,0000 0,0005 0,0010
Temps (sec)

Figure(l11.12): pression on fonction de Temps
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Remarque

On remarque que le profile de pression est constant parce qu’elle la pression isobare.

0,002

0,001

Fractionmolaire OH

0,000 —
0,000 0,005 0,010

Temps(sec)

Figure(l111.13): Fraction molaire OH on fonction de Temps

Remarque :

Pour t=[0.00 a0.01] sec, le profile de fraction OH molaire est augmenté jusqu'a la valeur
maximal 0.0022 .Pour t=[0.01 a 0.04] sec, on remarque diminution de fraction molaire
progressivement, puis raster constant.
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Figure(111.14) : la variation de fraction molaire O et H

Les figure représenté les variations des fractions molaire on fonction de temps.

On remarque qu’augmentation de profil de fraction molaire O et H et puis constant.

Puisque il sy un produit de réaction chimique.

0,0000

001305
Temps(sec)

T
00010

Fraction molaire ( O2)
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0,0104

fraction molaire_ CH4
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Mole fraction CH4

T J
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T T T T T T
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Figure(l11.15) : les variations de fraction molaire H2, O2 et CH4.
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Concluions :

Dan ce chapitre et defini les touts propriété et les élements de programme de code
CHEMKIN .et autre chapitre et étude de la stabilisation des flammes dans ce programme.
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Chapitre IV Simulation et résultats

V.1 Introduction :

L’objectif de ce chapitre est de présenter 1’étude de deux problémes a I’aide du code
CHEMKIN, a savoir : Reflected-Shock et Pre-mixed-Burner.

1.2 Définition :

Quand une onde de choc voyageant dans un milieu, elle frappe l'interface entre ce
milieu et un milieu plus dense. Une partie de I'énergie de I'onde de choc induite par une onde
de choc dans le milieu plus dense et le reste de I'énergie participe a la formation d'une onde de

choc réfléchie qui se déplace a travers le milieu moins dense.
IV.2.1 Conditions initiales du modéle Reflected-Shock :
-Time=1sec
- La température parére flected-shock =3000k
-La pression apres Reflected-Shock=1atm
V.3 Probléme du Projet:
casl : entrée de I’oxygene(02)
-les éléments : O, H, AR
- 19 reactions
cas2 : entrée de I’air
- les éléments : O, H, AR, N

- 60 réactions
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Probléml :on étudie la structure de la flamme des deux cas cCités ci-dessus a I’aide du
modéle Reflected-Shock intégré dans CHIMKIN.

IV.3.1- Cas de I’oxygéne :

1VV.3.1.1- Présentation :

Etapel :

» Crier un fiche et nomméecasl, et ouvrir bloc-notes pour registrer le fichier.
» Ecrire la réaction chimique sur le bloc-notes comme montré ci-dessous :

ELEMENTS

O H AR

END

!

SPECIES

H2 02 HOZ H OH O HZ20 H202 AR

END

REACTIONS

H2+02=HO2+H 7.00E+13 0 56800
H+02=0H+O 2.20E+14 0 16800
O+H2=0H+H 5.06E+04 2.67 6290
OH+H2=H20+H 2.66E+08 1.51 3430
OH+OH=H20+0 1.50E+09 1.14 0
H+OH+M=H20+M 8.62E+21 -2.0 0
H+H+M=H2+M 7.30E+17 -1.0 0
H+O+M=0H+M 2.60E+16 -0.6 0
0+0+M=02+M 1.10E+17 -1.0 0
H+02+M=HO2+M 2.30E+18 -1.0 0
HO2+H=0H+OH 1.50E+14 0 1000
HO2+0=02+0H 2.00E+13 0 0
HO2+0OH=H20+02 2.00E+13 0 0
HO2+HO2=H202+02 2.00E+12 0 0
H+H202=H2+HO2 1.70E+12 0 3780
H+H202=0H+H20 1.00E+13 0 3580
O+H202=0H+HO2 2.80E+13 0 6400
OH+H202=H20+HO2 7.00E+12 0 1435
OH+OH+M=H202+M 1.60E+22 -2.2 0

END
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» Ouvrir un autre bloc-notes et entrer les propriétés thermodynamique.

Mj Therme - Bloc-notes E@

Fichier Edition Format Affichage 7

THERMO &
300,000 1000,000 5000,000

0 L1900 1 G 200.000 3500.000 1000.000

2,56942078E400-8, 59741137E-05 4,19484589E-08-1, 00177799€E-11 1,22833691E-15
2,92175791E404 4,78433864E400 3.16826710E400-3, 27931884E-03 6.64306396E-06
-6,12806624E-09 2,11265971E-12 2,91222592E+04 2,05193346E400

02 TPISE%0 2 G 200,000 3500.000 1000.000
3.28253784E+00 1.48308754E-03-7,57966669E-07 2,09470335E-10-2,16717794E-14
-1,08845772e403 5,4532312964+00 3,78245636E400-2,99673416E-03 9. 84730201E-06
-9.68129509e-09 3,24372837E-12-1, 063943566403 3.65767573E+00

H L7/88H 1 G 200,000 3500.000 1000.000
2.50000001E400-2, 3084297 3E-11 1.61561948E-14-4,73515235E-18 4, 98197357E-22
2,54736599E404-4,46682914E-01 2, 500000008400 7.05332819E-13-1, 99591964615
2.30081632€-18-9,27732332€-22 2.54736599E+04-4. 46682853E-01

H2 TPISTEH 2 ¢ 200,000 3500.000 1000.000
3.33727920E400-4. 94024731E-05 4,99456778E-07-1.79566394E-10 2.00255376E-14
-9,50158922e+02-3,20502331E+00 2,34433112E400 7,98052075E-03-1, 94781510E-05
2,01572094E-08-7, 37611761E-12-9.17935173E+02 6. 83010238E-01

0H RUS 780 1H 1 G 200,000 13500,000 1000,000
31.09288767E400 5.48429716E-04 1,26505228E-07-8,79461556E-11 1,17412376E-14
1.85865700E403 4.47669610E400 3.99201543E400-2,40131752E-03 4.61793841E-06
-3,881133336-09 1,36411470E-12 3,615080536E+03-1,03925458E-01

H20 L&8&H 20 1 G 200.000 3500.000 1000.000
3.03399249e+00 2.17691804E-03-1,64072518€E-07-9,70419870E-11 1.68200992€-14
-3,00042971E404 4,966770L0e+00 4.19864056E+00-2.03643410e-03 6. 52040211E-06
-3,48797062E-09 1.77197817€-12-3,02937267E+04-8,49032208E-01

HoZ L5/8H 10 2 G 200,000 3500.000 1000.000
4,01721090e+00 2,23982013€-03-6,33638150e-07 1,14246370E-10-1,07908535E-14
1. 11836713E402 3,785102156400 4, 30179801E+00-4,74912051E-03 2,11582891E-05
-2,42763894E-08 9.29225124E-12 2.94808040E402 3.71666245E400

H202 L7/88H 20 2 G 200,000 3500.000 1000.000
4.16500285E400 4.90831694E-03-1. 90139225606 3.71185986E-10-2. 87908305€-14
-1,78617877e+04 2,916156626+00 4, 27611269E+00-5,42822417E-04 1,67335701E-05
-2,15770813E-08 §.62454363E-12-1.77025821E+04 3.43505074E400

AR 1201864R 1 ¢ 300,000 5000.000 1000.000
0,02500000E402 0,00000000£400 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E400
-0,07453750e+04 0,04366000e+02 0.02500000e+02 0,00000000£+00 0.00000000E+00
0.00000000E400 0,00000000e+00-0, 074537508404 0, 04366000E+02

el Pl b e b B b e g B bt e e B b e s Bl bt e i B b e g B bt e e B S e e B

AR 12018640 1 G 300,000 5000.000 1000.000
0.02500000E402 0.00000000£400 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E400
-0,07453750e+04 0,04366000e+02 0.02500000e+02 0,00000000£+00 0.00000000E+00
0.00000000E+00 0.00000000e400-0.07453750E404 0. 04366000E+02

END

P —y
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On enregistre ce fichier dans le répertoire de travail approprié qui sera lu par le code
Chemkin
Etape? : Lancez CHEMKIN-PRO et Click sur CHEMKIN-PRO Release 15083.

st (@ & aewaRa,. g% e rmm

Figure (IV.1) : Fenétre sélection de CHEMKIN-PRO

Etape3 : - click sur projet est choisie close all. Créer novelle est nommeée« reflectede-shock ».

- click sur model et choisir {Normal reflected-shock} puis click sur update Project
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M F R R EC R GE
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Flame Salsiors.
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VD Reaciing.
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EE = caom | | fiE suwpane | Displayovtoons | P | Upeee gt

Figure (IV.2) : Menu de lancement d’un cas de reflected-shock
Etape4 : double click sur pré-processing et click :
1- new chemistry set pour entrer les données suivantes :

e Gaz-phase kinetics File :
C:\Documents and Settings\AdministratoNEXERCICE\Files of type All
Fill\reaction.txt.
e Thermodynamiqgue : C:\Thermo.txt
- Save as, et choisir « EXERCICE»
-Save

MEIN-FR Release

Project  Edit Wiew  Utility  Help

D@ be]| o] @] @) x] 5| e = ] =]

—
Cpen Frojects I s e i e AT e e e e e S o]
¢ rar = = L
Diimgrarm Wiew H = EC
esaing
L d_Shock (570
R
A
Monitar Praject Run
gD [Co ane 1CE [ = [&al
Chemistry Set (G0 aned i ini: ICEref.ches | = ||

Hew Edit
Chemiziny Chmigtny Fun Pre.-Processor
Sel Set

e

&
2
F t Dot Fil
CIProcess Transpor Properies

. Open Projects | Models

Chern sty Bat Undated: CADOGUm sms and [ |CEWST Lk

Pre-Frocessing Successful far CADocuments and Setir inistrataniD ERCICEVef chs run in GADocumeni=s and Seti ini IGE

Chemistyy Sel Updated: CADocuments and LCKE

Figure (1V.3): Fenétre de chemistry set
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2- Edit chemistry set: Click sur Save

3- Run pré-processor et active View result.

c
*oH
H &
iR b skt op EXERCICE BRE
ECTES & G MOLECULAR TEMPERATURE ELEMENT COUNT ——rarn |‘ 5
NS IDERED E E  WEIGHT LOW  HIGH o H %
View Resulls... =
1. H= G0 E.0155E+00 z00 3500 a 4 0= [eacesse,
2, Nz G0 3.1995E+01 zon ason z o o
4. HOZ G0 3. 3007E+01 200 3500 2 L ol §
4. H G0 L.0080E+0D a0 3500 a L a
5. 08 G 0 L. 7O0FE4+0L z00 3500 1 L a
6.0 G0 1.53995E+01 zon ason 1 o o
7. HzZO G0 L.80LEE+01 200 3500 1 2 o
., Hzoz G 0 3.40LSE+0L a0 3500 z 2 a
9. AR G D 3.9345E+01 300 3000 a a 1
~1 F4
SUE L e
Thermaomymamics Data File r4
Gas Transaor Data Fil
[ Process Transpor Properties
Open Projects | Models ;
el sty Set Updated: CADocuments snc ICEWrercks
Chemil sty Set Updated: 000 UmEnts 3ncd ICEUercks
Fre-F for Can and atonD ICEWeTeks runin CAD and IcE

Figure (IV.4): Fenétre de View result.

Etape5:Double click sur reflected-shock (C1) et Click sur :
1-C1-reflected-shock et entre les propriétés suivantes :

- les propriétés physiques : Temps=1sec, Température=3000k et pression=1atm.

| »

Project Edit View Uty  Help

D|a|s|mjas|o 8 ox| s & 2 w|g

pen Prajects 112 c1_renected shock (1234:Renected_Shock €1)
1234 = ;
Diiagram Yiew 2| Reactor Phwsical Properties [ Reactant Species |

Fra-Processing
o Reflected Shock (213 :
©1_ Reflected Shock| |
Solver i
Cutput Cantral
Cortinuations
Run Calculations

m

Aralzs Resulls Start TIme 0.0|sec - (B |
Muonilor Froject Run :
End Time | 1.0]sec ~ B8
Incident Shock Velocity [ llemisee | w B |5
Reflected Shock Velacity [ cmsee | w g
2 Temperature Before Incldent Shock |
) Tern Alter Shock | 3000.0/K - B8
':-) Pressure Before Incident Shock Lo
@ Pressure After Reflected Shock | 1.0]/atm ~ B8
® Density Before Incident Shock wicm3 = (B33
 Density After Reflected Shock 2]

4 m

Te direct input to this VW, move the mouse pairter insicde or press Cirl = G, ==l E ‘H @& w3 =

Figure (IV.5) : Fenétre de propriétés physiques

62



Chapitre IV
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- Les Espéces Reéactives (Reactant species) : Hydrogéne(H2) =0.28, Oxygene(02)= 0.09 et

argum (AR) =0.63.

Etape6:

Project Edit Wiew Uility Help

N EEEEE IO R

pen Frojscts
7 refl=cted shock

iiat a” I

:IQ c1_ Shock tad_Shock (€13

Dlagranm view || Feacter Physical Properties | Reactant Species |
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o Rafacied_Shock (1)
C1_ Reflected Shock | -

] Eruialence Ratio

Sobver

Qutput Control " Initial Reactant Fraction |

Cortnuations
Rur Caleulations
AnalTe Result
Monitor Project Run

Initial Reactant Fraction

B [
Unit Selection:  |mole fraction {or mole} |+

Species - Data

Do geeses 1 nfislResciantFraton

Add

HZ 0.z

AR U3

02 ooy
Imiport Export | | Delete Row Clear Moralize

4| 1] |b|f

Figure (1V.6) : Fenétre de Reactant species

Double click sur Run calculation — Begin — Next step —process solution Data
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Clear | fdd Macre: [—ron=- ~|

FDF Arader path = C:5Program FilessAdobetAcrobat 5.05A sadetbcrof d32. exe
woiking Dir = CA\Documents and SettinostAdministatonD esklop\E-E R CICE
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Figure (IV.7) : Fenétre de calcul
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fraction molaire _ O

1VV.3.4 Courbes d’évolution du cas de la combustion avec O2 :

0,016 0,08 -
II
o
=
&
0
S
_ c _
0,008 5 0,04
©
®
&
0v000 T T T T 1 0v00 T T T T 1
0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010 0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010
temps_sec temps_sec
Figure(1V.8) : Fraction molaire O en fonction du Temps Figure(1V.9) : Fraction molaire H en fonction du Temps

On remarque que la fraction molaire des radicaux O et H augmentent rapidement jusqu‘a la
valeur maximale d’environ (0.016 et 0.08) respectivement, pour le méme temps T=0.001secet atteint

une valeur constante indiquant une stabilité de la flamme.

0,04

fraction molaire OH
o
Q
1

0,00 T T T T T T T T T 1
0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010
temps_sec

Figure(1V.10) : la fraction molaire OH en fonction du temps
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Pour t= [0.000 &0.001] sec, le profile de la fraction molaire OH augmente jusqu'a la valeur

maximale d’environ (0.035), puis se stabilise a cette valeur.

4000 - Temperature-3000k
Temperature-2000k
Temperature-1600k

3000

2000

Temperature_(K)

1000 +

T T T T T T T T T 1
0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010

Temps_(sec)

Figure(IV.11): la variation de la température

La figure (IV.11) présente 1’évolution de la température en fonction du temps pour différentes
valeurs de température de sortie du tube a choc :(T=1600k et, T=2000k et T=3000k). On
remarque une augmentation de température jusqu’a une valeur maximale (T=2750Kk,
T=2800k, T=3200k) respectivement dans le méme temps [0.000-0.001] sec, puis se stabilise
a cette valeur.

65



Chapitre IV Simulation et résultats

IV.3.2- Cas de ’Air:
Etapel:

» Creer un nouveau fichier par bloc-notes qu’on nomme EXERCICE 2, puis enregistre.

» Ecrire la réaction chimique sur le bloc-notes

ELEMENTS

O HN AR

END

!

SPECIES

H2 H o) 02 OH H20 HO2 H202

N NH NH2 NH3 NNH NO NO2 HNO

N2 NO2

END

REACTIONS

20+M<=>02+M 1.200E+17 -1.000 .00
O+H+M<=>0H+M 5.000E+17 -1.000 .00
O+H2<=>H+0OH 3.870E+04 2.700 6260.00
O+HO2<=>0H+02 2.000E+13 .000 .00
O+H202<=>0H+HO2 9.630E+06 2.000 4000.00
H+02+M<=>HO2+M 2.800E+18 -.860 .00
H+202<=>H02+02 2.080E+19 -1.240 .00
H+02+H20<=>H02+H20 11.26E+18 -.760 .00
H+02+N2<=>HO2+N2 2.600E+19 -1.240 .00
H+02<=>0+0H 2.650E+16 -.6707 17041.00
2H+M<=>H2+M 1.000E+18 -1.000 .00
2H+H2<=>2H2 9.000E+16 -.600 .00
2H+H20<=>H2+H20 6.000E+19 -1.250 .00
H+OH+M<=>H20+M 2.200E+22 -2.000 .00
H+HO2<=>0+H20 3.970E+12 .000 671.00
H+HO2<=>02+H2 4.480E+13 .000 1068.00
H+HO2<=>20H 0.840E+14 .000 635.00
H+H202<=>HO2+H?2 1.210E+07 2.000 5200.00
H+H202<=>0H+H20 1.000E+13 .000 3600.00
OH+H2<=>H+H20 2.160E+08 1.510 3430.00
20H+M<=>H202+M 7.400E+13 -.370 .00
20H<=>0+H20 3.570E+04 2.400 -2110.00
OH+HO2<=>02+H20 1.450E+13 .000 -500.00
OH+H202<=>H02+H20 2.000E+12 .000 427.00
OH+H202<=>HO2+H20 1.700E+18 .000 29410.00
2H02<=>02+H202 1.300E+11 .000 -1630.00
2H02<=>02+H202 4.200E+14 .000 12000.00
N+NO<=>N2+0 2.700E+13 .000 355.00
N+02<=>N0+0 9.000E+09 1.000 6500.00
N+OH<=>NO+H 3.360E+13 .000 385.00
N20+0<=>N2+02 1.400E+12 .000 10810.00
N20+0<=>2NO 2.900E+13 .000 23150.00
N20+H<=>N2+0H 3.870E+14 .000 18880.00
N20+0OH<=>N2+HO2 2.000E+12 .000 21060.00
N20+M<=>N2+0+M 7.910E+10 .000 56020.00
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HO2+NO<=>N0O2+0H 2.110E+12 .000 -480.00
NO+O+M<=>NO2+M 1.060E+20 -1.410 .00
NO2+0<=>NO+02 3.900E+12 .000 -240.00
NO2+H<=>NO+OH 1.320E+14 .000 360.00
NH+0<=>NO+H 4.000E+13 .000 .00
NH+H<=>N+H2 3.200E+13 .000 330.00
NH+OH<=>HNO+H 2.000E+13 .000 .00
NH+OH<=>N+H20 2.000E+09 1.200 .00
NH+02<=>HNO+0 4.610E+05 2.000 6500.00
NH+02<=>NO+0H 1.280E+06 1.500 100.00
NH+N<=>N2+H 1.500E+13 .000 .00
NH+H20<=>HNO+H2 2.000E+13 .000 13850.00
NH+NO<=>N2+0H 2.160E+13 -.230 .00
NH+NO<=>N20+H 3.650E+14 -.450 .00
NH2+0<=>0H+NH 3.000E+12 .000 .00
NH2+0<=>H+HNO 3.900E+13 .000 .00
NH2+H<=>NH+H2 4.000E+13 .000 3650.00
NH2+OH<=>NH+H20 9.000E+0Q7 1.500 -460.00
NNH<=>N2+H 3.300E+08 .000 .00
NNH+M<=>N2+H+M 1.300E+14 -.110 4980.00
NNH+02<=>HO2+N2 5.000E+12 .000 .00
NNH+0O<=>0H+N2 2.500E+13 .000 .00
NNH+O<=>NH+NO 7.000E+13 .000 .00
NNH+H<=>H2+N2 5.000E+13 .000 .00
NNH+OH<=>H20+N2 2.000E+13 .000 .00
H+NO+M<=>HNO+M 4.480E+19 -1.320 740.00
HNO+0O<=>NO+0OH 2.500E+13 .000 .00
HNO+H<=>H2+NO 9.000E+11 .720 660.00
HNO+OH<=>NO+H20 1.300E+07 1.900 -950.00
HNO+02<=>HO2+NO 1.000E+13 .000 13000.00
NH3+H<=>NH2+H2 5.400E+05 2.400 9915.00
NH3+0OH<=>NH2+H20 5.000E+07 1.600 955.00
NH3+0<=>NH2+0H 9.400E+06 1.940 6460.00
OH+HO2<=>02+H20 0.500E+16 .000 17330.00

END
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> Créer un autre fichier par bloc-notes pour faire entrer les propriétés thermodynamique.

" THERMO N2 - Bloc-notes
Fichier Edition Format  Affichage 7

Lol e

THERM

o]
300,000 1000,000 3000.000

L1/900 1

2.56942078E+00-8, 59741137605 4,
2.92175791E+04 4,78433864E+00 3.
-6.12806624E-09 2,11265971E-12 2.

TPISE90 2

3.28253784E400 1.48308754E-03-7
-1.08845772E403 5.45323129E400 3.
-9.68129309e-09 3,24372837E-12-1

jm

(=]
[SNRTTR. o ST NV S S S ]

'
L

H20

L7/88H 1

. 50000001E+00-2, 30842973E-11 1
L 34736599e+04-4, 4668291401 2.
.30081632E-18-9,27732332E-22 2.

TPIS7EH 2

. 33727920E4+00-4, 94024731E-05 4,
. 50158922E+02-3, 205023316400 2.
L01572094E-08-7,37611761E-12-9

RUS 780 1M

L09288767E+00 5.48429716E-04 1.
. 85865700E+03 4,47669610E+00 3,
. 88113333e-09 1,36411470e-12 3,

L 8/89H 20

3.03399249e4+00 2.17691804E-03-1
-3.00042971E4+04 4,06677010E4+00 4.
-3.48797062E-09 1,77197817E-12-3.

HOZ

L 5/89%H 10

4,01721090E+00 2,23982013E-03-6
1.11856713e+02 3.785102156+00 4.
-2.42763804E-08 9.29225124E-12 2.

H202

L 7/88H 20

4,16500285E+00 4,90831694E-03-1
-1.78617877E+04 2,91615662E+00 4.
-2.15770813e-08 8.62454363e-12-1.

HNO

And93 H 1IN

0.29792509e+01 0.34944059e-02-0

-0.17137094E-07 0,55454573E-11 0.

N

L 6/88N 1

0.24159429e+01 0.17489065E-03-0
0.536133773e4+05 0.46496096E4+01 0.
0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.

NNH

T07/93N  2H

0.37667544E+01 0, 28915082E-02-0

-0.21726464E-07 0.79469539E-11 0

N20

L 7/88N 20

0.48230729e+01 0.26270251E-02-0
0.80734048E+04-0, 22017207E+01 0.
0.96819806e-08-0,29307182e-11 0.

NH

]

And94 N 1H

19484589E-08-1.
16826710E+00-3,
91222592E404 2.

57966669E-07 2.
78§245636E400-2.
06394336E403 3.

61561948E-14-4,
50000000e+00 7.
54736599E404 -4,

99456778E-07-1.
344331126400 7.
17935173402 6.

1

26505228E-07-8.
99201543E+00-2,
61508056E+03-1

1

64072518E-07-9.
19864056E400-2.
02937267E+04-8.

2

33658150E-07 1.
30179801E+00-4,
94808040402 3.

2

90139225e-06 3.
27611269e+00-5,
77025821E+04 3.
10
78349778E-06 0.
0.11750582E+05 0,86063728E+01 0.45334916E+01-0.
11548297405 0.

11902369e-06 0.
25000000e401 0.
36104637E+05 0.

1

10416620e-05 0.
0.28650697E405 0,44703067E4+01 0.43446927e401-0.
28791973E405 0.

1

95850874E-06 0.
22571502E+01 0.
874177446404 0.

1

G

G

G

G

G

G

G

G

G

G

G

G

G

200,000 3300,000 1000.000
00177799e-11 1.22833691E-15
279318B4E-03 6,64306396E-06
05193346E+00

200,000 3500.000 1000,000
09470555E-10-2.16717794E-14
99673416E-03 9, 84730201E-06
63767573E+00

200,000 3500.000 1000,000
73515235E-18 4,08197357E-22
05332819e-13-1,99591964E-15
46682853E-01

200,000 35300,000 1000.000
79366304E-10 2,00255376E-14
98052075E-03-1, 94781510E-05
§3010238e-01

200,000 3300.000 1000.000
79461556E-11 1.17412376E-14
40131752E-03 4,61793841E-06
03925458e-01

200,000 3500.000 1000,000
70419870e-11 1.68200992E-14
03643410e-03 6.52040211E-06
49032208e-01

200,000 3500.000 1000,000
14246370E-10-1,07908535€E-14
74912051E-03 2,11582891E-05
71666245400

200,000 3500.000 1000.000
71185986E-10-2, B7908305E-14
42822417E-04 1,67335701E-05
43505074€+00

200,000 6000.000 1000.000
57479594E-10-0,19335916E-15
56096171E-02 0,18473207E-04
17498417401

200,000 6000.000 1000,000
30226245E-10-0. 20360982E-14
00000000E+00 0.00000000E4+Q0
41939087E+0L

200,000 6000.000 1000,000
16842594E-09-0,10091896E-13
48497072E-02 0,20059459E-04
29779410e401

200,000 6000.000 1000,000
16000712E-09-0,97752303E-14
11304728E-01-0,13671319€-04
10757992E+02

200,000 ©000.000 1000.000

N T S S T S SR PP S S N SO ST N S S UI A S S PP S PR S S SR ST S ST N S SR SRS P A

m

Etape2et 3 : similaires au 1%cas

Etape4 : double click sur pré-processing et click :

1- new chemistry set pour entrer les données suivantes :

e Gaz-phase kinetics File :

C:\Documents and Settings\Administrator\EXERCICE 2\Files of type All Fill\

reaction.txt.

e Thermo-dynamique : C:\Thermo.txt
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- Save as, et choisie « EXERCICE 2»

-Save

Simulation et résultats

Project Edit View I.R‘IW H'e;?l
EEE B EEREEEEE

Cipan Frojects s

B Pre-Processing (reflected shock) i

¢ teflecied shock

Dliagrarnm Yiew
Fra-Procesaing
Feflected_Shack (G413
Fun Caledlatons

| Chemisiy Set | B Mechanism Parameters. |

&

arslyze Rasults
Monitor Frojact Run

Surface Kinetics File
Thermomamics Data File
&z Transport Data File

] Process Transport Properties

. Open Projects | Models :

oir [Gons and ICE 2
Chemistry Set [C0 and Setti ini ICE shuck.chs |+ [==
New Edit
Chemistry Chemistry Fun Pre-Processor w REsURS... -
Set sot |

5]
R

Chamistry Bat Undatad: Gabo ard i Lk L ERCICE shockcks
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Figure (1V.12): Fenétre de chemistry set

2- Edit chemistry set: Click sur Save.

3- Run pré-processor et active View resulte.

Project Edit View Utily Helo

EEEREEEDEERGEEEE
(Dpen Proj P Do and p : D‘ﬂ’ E
¢ reflect File  Edit
)
< IS
o Re| o]
CHATACTER 2.5 E4E -
Rul =
A
o Tt problen eemuires 0.033MF of wewnry for che FEAL array.
oy ocirmores =]
ELEMEWTS ATORIC
S — Mty Docuamenl s reflecidd.chs | = |5
Lo 15,9994 %
B 100795 Pre-Processor w Results. -
e 14,0087 ]
4
L -}
H A
AR
HPECTES 3 G MOLECTULAR TEMPEFATIRE ELEMENT COUNT
CONSIDERED E E WEIGHT Low HIGH o
l. H2 G 0O 2.0159E+00 200 a500 o
Z. 02 G O 3.1935E+0L ] 2500 2
HI: NNIRE0] {ril

G0 A500 | -

[CIProcess Transport Froperties

 Open Projects | Modeds

Trving bo cloee: 12357
Closed: 12157
Beginning Yalidatan . System connacivty validaled. Updsing Open Frojacs rea.

Figure (1V.13) : Fenétre de View resulte.

Etape4:Double click sur reflected-shock (C1) et Click sur

69

| ERIT



Chapitre IV

1-C1-reflected-shock pour I’entre des propriétés suivantes :

Simulation et résultats

-les propriétés physiques :Temps=1sec, Tempeérature=3000k et pression=1atm

- les espéces réactives (Réactant species): hydrogéne(H2)= 0.30, oxygene(O2)= 0.15,

azote(N2)=0.55.

Progect  Edit Wiees Uil

Help

D s wmu| =@ @ x| &) &) ===

Ran Prajacts =< = S CAL s i e L e e ] O
# raflectad shock H 5 e
Dl agram visw || Reactor Physical Properties | Roactant Spocies |
Fre-Frocessing _ ) )
% Feflect=d_Shock (513 | Equivalence Ratio |
C1_ Refacted Shock | -
Sl i
Gutput Control nitial Reactant Fraction |
Continuglicns
Ton Caluarans Initial Reactant Fraction |5 (B
Manion P raject R
unit ok fr maole; |+
Species | |'| Data | Add
| EH 015
iz 055
Import Export Delets o Clear Hornalize
4] I I | 3
| openprojects | models |
(Crharmisty St Updated . CDo com ants and 1oE Shock ke
sty et Upd atad | CO0n L aits @ nd 1oE shock ok
Fre-Frocessing Suce essl for CADoCurmerts and Die s ktop E Fyemected shock.oks min in CADoourmerts &no D12 s kd0p

Figure (1V.14) : Fenétre de Réactant species

Etape6: Double click sur Run calculations — Begin — Next step —process solution Data

Fil=  Filter  Help

Display Plat

Flot Twpe: = Line Flot L

¢ W arimble

Save Restore Plot Selections | Data Manager | Files |

Plot Set: |Fils_1: solution no 1 _=

Include Variables from Other Plat Sets: [

Usze Plot Grouping Yariable: T

| sanxe T

M azs density
Malecular weight

1=a
 Variables: |Laborston time
Male fraction HZ
Male fraction 02
Mole fraction AR

Met heat production from gaz-phase reactions

Create
Separats |
M

Styls: | CHEMEIN Plot

Fieflect Data: & Mo
Fun Macal=] |

Plok Destination: [ Few Plot_-
Dizplay Plot

= | Color Mathod: [2utesvanving =

About H-Aoix

Set Colors:

7 About Webwiz

Clear |

Loading CESoln. clkeswy.
Plot Sel

Finished Loading CRSalh. ckosy

POF Header path = C:4Program FileshAdobebaciobat 505 madet e rob 032 mxe
tedorking Dir = CoADocuments and Settingz\AdminiztratorsDeskloptE-ERCICE
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Figure (I1V.15) : Fenétre de calcul
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IVV.4 Graphes du cas de la combustion avec de I’air :

0,03 -
0,002
II
o 2
Qb,oz %
g £
2 c
E .90,001 g
8 0,01 t;
Il g
o Y
=
0,00 T T T T 1 0,000 ) J ) J ) J ) J ) !
0,00 002 0.04 006 0.08 040 0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10
Temps-(sec) Temps-(sec)
Figure (IV.16) : Fraction molaire O en fonction du
Temps Figure (1V.17) : Fraction molaire H en fonction du Temps

Le profile de fraction molaire de O et H en fonction du temps montre une augmentation
rapide vers une valeur maximale d’environ (0.025 et 0.0019) respectivement a I’instant

0.01sec, puis demeure stabilisé a cette valeur max.

0,012

0,006

fraction molaire OH

0,000 . ' . ' . ' .
0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10

Temps(sec)

Figure(l1V.18) : la fraction molaire OH en fonction du temps
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Pour t= [0.00 &0.01] sec, le profile de fraction molaire de OH augmente rapidement jusqu'a la
valeur max(0.012), puis reste constant.

Temperature-3000K
Temperature-2000K
3000 A Temperature-1600K]

2500

2000 -

1500 —+

1000 —+

Temperature_(K)

500 —

0,00 0,I02 0,I04 0,I06 0,I08 O,I‘IO
Temps(sec)

Figure(lV.19): la variation de la température

La figure (IV-19) représente 1’évolution de la température en fonction du temps pour

différentes valeurs de température de sortie du tube :(T=1600k et, T=2000k et T=3000K).

- Pour T=1600k et T=2000k, on remarque une augmentation de température jusqu’a une
valeur

(T=1750et T=2250k) respectivement dans le méme temps [0.000-0.001] sec, puis se stabilise

a cette valeur maximale.

Pour T=3000k, on remarque une diminution de la température jusqu’a une valeur T

=2750k dans ‘instant 0.01sec puis demeure constante.
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0,034

02

0,016

0,008

Fraction molaire NO

0,000 T T T
0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10

Temps(sec)

Figure(1V.20) : la fraction molaire NO en fonction du temps.

On remarque une augmentation dans le profile de la fraction molaire NO jusqu’a une valeur

optimale a I’instant 0.01sec puis demeure constante.

fraction molaire_O
=
=

0,00

IV.4Etude Comparative :
——cas de 02
——cas de faif —— 004 — casdelarr
——casde 02 —cas de 02
[
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I |
O| ‘\
I
| 006 0 |
0 £
\ F %o,oz-\
2 00 c
\ c G |
" 2 5|
0 T |
! 8 ol L |
| L
— T T T T T T T T 1 0,00 T T T T T T T 1
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Figure (1V.21): variation des fractions molaires de O, H, OH.
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Temperature_ (K)

La figure(1V.21) représente I’évolution des fractions molaires de O, H, OH en fonction du
temps pour les deux cas : cas de la combustion avec de I’air et celui de la combustion avec de

1'o2.

Donc d’apres la comparaison entre les deux cas, on remarque que :

- L’utilisation de I’oxygéne comme comburant favorise la production de niveaux élevés
des radicaux H et OH, tandis que I’utilisation de I’air cause la production de grande
quantités de O et de NO.

- On constate que la flamme de la réaction avec 1’oxygene parait plus rapide que celle avec

de I’air, ce qui donne un avantage a 1’02 pour quelques cas pratiques comme

I’aérospatial.
—— Temperature-3000k
4000 - -cas de 02 Temperature-2000k —— Temperature-3000K|
i Temperature-2000K
—— Temperature-1600k 3000 1 -cas de l'air —— Temperature-1600K|
3000 1 2500 -
g 2000 -
|
2000 1 o
2 1500 4
©
—
o
g— 1000 -
1000 o
|_
500 |
0 T T T T 1 0 T T T T 1
0,000 0,002 0,004 0,006 0,008 0,010 0,00 0,02 0,04 0,06 0,08 0,10
Temps_(sec) Temps(sec)

Figure(1V.22) : la variation de la température

D’autre part, la figure (IV.22) montre que la flamme d’oxygeéne permet d’avoir une
flamme a des niveaux de températures plus €levés relativement au cas de la flamme a I’air.

Ceci impose la réflexion a I’utilisation d’un systéme de refroidissement plus efficace.
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V.5 Cas 3 : Flamme d’un braleur stabilisé (Burner-stabilized Flame)

1VV.5 .1 Introduction :

Ce cas présente une simulation d’une flamme laminaire pré-mélangée d’un brdleur stabilisé
d'’hydrogéne et d'oxygene a basse pression. Ce projet utilise le jeu de chimie pour combustion
de I'hnydrogéne. Ce type de Brlleur stabilisé est souvent utilisé pour étudier la cinétique
chimique dans un environnement de combustion. De telles flammes sont effectivement
caractérisées par une dimension et peut étre trés stable; ce qui facilite des mesures
expérimentales détaillées des profils de température et d'espéces. Aussi, la vitesse de flamme
laminaire est souvent utilisée pour caractériser la combustion de diverses combinaisons
d'oxydant du combustible. Par conséquent, la capacité a modéliser la cinétique chimique et du
processus de transport dans ces flammes est essentiel pour interpréter les expériences de

flamme et de la compréhension du processus de combustion elle-méme.

Des exemples de l'utilisation de la modélisation de la flamme pour interpréter les observations
expérimentales et de Vérifier la chimie de combustion et la formation de polluants peut étre

trouvée dans le travail de Miller et al.
IVV.5 .2 Définition d’une Flamme pré mélangée :

C’est est une flamme qui se crée dans un bruleur ou l'oxydant a été mélangé avec le
combustible avant qu'il atteigne le front de flamme. Cela crée un mince front de flamme que
tous les réactifs sont facilement disponibles. Si le mélange est riche, une flamme de diffusion

sera généralement trouvée plus loin en aval.

Si I'ecoulement du mélange combustible-oxydant est laminaire, la vitesse de la flamme de
flammes pré-mélangées est dominée par la chimie. Si le débit est inférieur a la vitesse de la
flamme, la flamme se déplace vers l'amont jusqu'a ce que le carburant soit consommé ou
jusgu'a ce qu'il rencontre un porte-flamme. Si le débit est égal a la vitesse de la flamme, nous
nous attendons a un front stationnaire de flamme normale a la direction d'écoulement. Si le
débit est supérieur a la vitesse de flamme, le front conique de flamme se forme de telle sorte
que la composante de vecteur vitesse normale au front de flamme est égale a la vitesse de la
flamme. En conséquence, le front de flamme de la plupart des pré-mélangés flammes dans la

vie quotidienne sont a peu pres conique.
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Chapitre IV Simulation et résultats

V.5 .3Condition initiale de pré-mixed :

e Probleme de type : Fix Gaz Température.

e Lapression : 0.0329 atm.

e Fraction molaire : hydrogene(H2)= 0.28, oxygene(02)= 0.09, agrume(AR)= 0.63.
e Ladensité : 4.6g/cm”2 Sec.

Probleme de projet: le probléme est 1’étude numérique de la stabilisation des

flammes avec un code CHIMKIN. On utilise le mode de prée-mixed.

IVV.5 .4Présentation :

ETAPEL:

» créer un fichier bloc-notes dans lequel on entre la réaction chimique, et un autre fichier
pour entrer les propriétés thermodynamiques.
> enregistrer les fichiers dans le répertoire de travail lu par chemkin.

» entrer la réaction chimique :

ELEMENTS

O H AR

END

! SPECIES

H2 02 HO2 H OH O H20 H202 AR

END

REACTIONS

H2+02=HO2+H 7.00E+13 0 56800
H+02=0H+0 2.20E+14 0 16800
O+H2=0H+H 5.06E+04 2.67 6290
OH+H2=H20+H 2.66E+08 1.51 3430
OH+0H=H20+0 1.50E+09 1.14 0
H+OH+M=H20+M 8.62E+21 -2.0 0
H+H+M=H2+M 7.30E+17 -1.0 0
H+O+M=0H+M 2.60E+16 -0.6 0
O+0+M=02+M 1.10E+17 -1.0 0
H+02+M=HO2+M 2.30E+18 -1.0 0
HO2+H=0H+OH 1.50E+14 0 1000
HO2+0=02+0H 2.00E+13 0 0
HO2+0OH=H20+02 2.00E+13 0 0
HO2+HO02=H202+02 2.00E+12 0 0
H+H202=H2+HO2 1.70E+12 0 3780
H+H202=0H+H20 1.00E+13 0 3580
O+H202=0H+HO2 2.80E+13 0 6400
OH+H202=H20+HO02 7.00E+12 0 1435
OH+0OH+M=H202+M 1.60E+22 -2.2 0

END
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Chapitre IV Simulation et résultats

Entrer les propriétés thermodynamiques :

Mj Therme - Bloc-notes E@

Fichier Edition Format  Affichage 7

THERMO m
300,000 1000,000 5000.000

0 L1/900 1 G 200,000 3500,000 1000.000

2,56942078E+00-8, 59741137€-05 4,19484589E-08-1,00177799E-11 1,22833691E-15
2,92175791E+04 4,78433864E+00 3.16826710€+00-3,27931884E-03 6.64306396E-06
-6.12806624E-09 2,11265971E-12 2,91222592E+04 2,05193346E+00

02 TPISE9D 2 G 200,000 13500,000 1000,000
3.28253784E+00 1,48308754E-03-7, 57966669E-07 2,09470555E-10-2,16717794E-14
-1,08845772E403 5,453231296400 3.78245636E400-2,99673416€-03 9, 84730201E-06
-0.68129509e-09 3,24372837E-12-1. 063943566403 365767573400

H L7/88H 1 G 200,000 13300.000 1000,000
2,50000001E400-2, 3084297 3e-11 1,61561948E-14-4,73515235€-18 4, 98197357E-22
2, 547365994044, 46682914E-01 2,50000000E400 7,05332819€-13-1, 99591 964E-15
2,30081632E-18-9,27732332E-22 2, 34730599E+04-4, 4608283301

H2 TPISTEH 2 G 200,000 3300,000 1000,000
3.33727920E+00-4, 94024731E-03 4,99436778E-07-1,795063%4E-10 2,00233376E-14
-9, 50158922E+02-3, 205023316400 2, 34433112E+00 7,98052075€-03-1, 94781 510E-05
2,01572094E-08-7,37611761E-12-9,17935173E+02 6, 83010238E-01

0H RUS 780 1H 1 G 200,000 13500,000 1000,000
3.09288767E+00 5.48429716E-04 1,26505228E-07-8,79461556E-11 1,17412376E-14
3.85865700E+03 4,476696108+00 3,99201543E+00-2,40131752E-03 4, 61793841E-06
-3.881133336-00 1,364114708-12 3.61508056E+03-1, 03925458801

H20 L&8H 20 1 G 200,000 13500,000 1000,000
3.03399249e+00 2,17691804E-03-1,64072518E-07-9,70419870e-11 1., 68200992E-14
-3.00042971e404 4,96677010E400 4,19864056E400-2,03643410E-03 6, 52040211E-06
-5.48797062e-09 1.77197817E-12-3.02937267c404-8. 49032208E-01

Ho2 L3/8H 10 2 G 200,000 135300.000 1000,000
4,01721090e400 2,23982013E-03-6. 3365815007 1,14246370e-10-1, 07908535614
1118567136402 3,785102156400 4,30179801E400-4,74912051E-03 2. 11582891E-05
-2,42703894E-08 9,29225124E-12 2,94808040E+02 3.71666245E+00

K202 L7/88H 20 2 G 200,000 3300,000 1000,000
4,16500285E+00 4,9083169%4E-03-1,90139225E-06 3.71185986E-10-2, 87908305E-14
-1.78617877E404 2, 916156626400 4,27611269E400-5,42822417E-04 1,67335701E-05
-2,15770813E-08 §,62454363E-12-1,77025821E+04 3,43505074E+00

AR 1201864R 1 G 300.000 5000,000 1000,000
0.02500000E+02 0.00000000E+00 0.00000000€+00 0,00000000E+00 0.00000000E+00
-0.07453750e404 0,043660008402 0,02500000e402 0,000000008+00 0,00000000E+00
0.00000000E+00 0,00000000e+00-0,07453750€+04 0, 04366000E+02

B T S e T o T B S o S S e B N e o N S B

AR 12018648 1 G 300,000 5000,000 1000,000
0.02500000e402 0.00000000e400 0.00000000E400 0,00000000e400 0.00000000E+00
-0.07453750e404 0.042660008402 0.02500000£402 000000000400 0.00000000£400
0. 00000000400 0.00000000e+00-0,07453750E404 0, 04366000E+02

END

e
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Simulation et résultats

Etape 2 : Lancez CHEMKIN-PRO et click sur CHEMKIN-PRO Release 15083.

S Fokder (2]

Figure (1V.23) : Sélectionnée Fenétre de CHEMKIN-PRO

Etape3 : - click sur projet et choisir close all et créer nouveau projet

nommee« pré_mixed_burner stabilized ».

-click sur model et choisir {Inlet_surce, pré-mixed-burner, outlet flow(Product)}.

-click sur update Project.

[E CHEMKIN.PRO Reloase £5083 [17-Aps 2008) on Windows ¥9 Sterted: Apr 23, 2014

Closed 1D Apaciors

L ele)

MH.D
-

Hirw Restons.

Flame St

leslieslE

VD Reacions

Bzl -

Shack Tiide Reattng

o | e |

Figure (1V.24) : Menu de lancement d’un cas de pré-mixed-burner
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Chapitre IV

Etape4 : double click sur pré-processing et click :

Simulation et résultats

1- new chemistry set et entrer les données suivantes :

e Gaz-phase kinetics File :

C:\Documents andSettings\Administrator\Desktop\19042016\burner_stabilized\pre-

mixed_burner__burner_stabilized.inp.

e Thermodynamique :

C:\ProgramFiles\Reaction\chemkin15083_pc\data\grimech30_thermo.dat

e Gaz transport Data File : C:\Program Files\Reaction\chemkin15083_pc\data\

tran.dat

- Save as, et choisir « pre-mixed_burner__burner_stabilized.cks ».

-Save

Proict  Edit View Utility Help

NEEEBREEERBREEEEE

pan Projects

% pre-mleed_bumer__bumer) |
Ciia rarm Vieg
Pre-Froceesing

o Pri-Mize i _Burmer iy ||
Fun Caleulations
Analie Results
Monior Froject Run

[¥] Process Transport Properties

Open Projects | Models |

4
x| £ Pre-Processing (pre-mixed_bumer__burner_stabilized) 5 o w [
 Chemistry Set_| %5 Mechanism Parameters |
| =
Working Dir ¢ pre-riked_biurnes burier |'
Chemi 55': mixesd_burnerburner mixed_barmer__burner k !v |E|
Hewr Edit
Chemistry Chemistny Runh Pre-Processor | [View Resulls,. -
Sel Set
&
Ed
Gaz Trans port Data Fils 2

Figure (IV.25): Fenétre de chemistry set

2- Edit chemistry set : Click sur Save.

3- Run pre-processor et active View result.
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f [
Gpen Projects v & Pre-Processing (re-mixed_buiner __burmer
@ oremixed_bumer__burner || JreEe—— g
CHasrarm Ve ] vset [ BL |
Pre-Processing
o Pre-wliczc_Bumer (&1) [® pre-Processing Output File - [C:\Documents and Settings\Ad
Run Galculations - B tp [ £ EJ
AnElvze Results : File Edit
Monitor Froject Run : .
] . ) B b pre.mixed_burneribumer_stabilzed | v [
E ; = Ke-mixed_burner Iu'nsl_stwllmu.cks|'|@
SPECIES 5 G MOLECULAR TEMPERATURE ELEMENT
CONSIDERED E E TWEICHT oW HICH w Resulls -
13
1. 02 G0z, 0159E+00 e0a ason
2. D2 G 0 3.1999F4+0l  RO0 3500
3. HOz B 0 Z.A00TE40L ROO 3500
a " G 0 1.0080E+00 200 3500
5. H G 0 1.7007TE+0L 200 3500
&0 G 0 1.5393F+0l 200 3500 =
7. HE0 G 0 1.8015E+0L  R2O0 3500
3. HzOZ G0 Z.4015E40L 200 3500
2. &R G0 Z.994ET4+0L 300 5000
|z =4
FEACTIONZ CONSICERED L
‘| T
To direct inpuUs te this VI, move the mouse pointer inside or press Ctri= G, el L

Figure (1V.26): Fenétre de View resulte.

Etape4 : double click sur pré-mixed Burner(C1) Click sur :
1- C1-Pré-mixed Burner et entrer la propriété suivante :
-Reacteur physical properties : Type de probléeme Fix gaz température

et Pressure =0.0329atm.

1
eh Projects p‘l € C1_Pre-Mixed Burner {pre-mixed_burner__burner_stabilized:Pre-Mixed_Burner (C1)) :
pre-mixed_burner__burner_s

Diagram Wiew
Pre-Processing
¢ Pre-Mixed_BEurner (C1)
C1_ Pre-Mixed Burner
C1_Inlet
Solver
Output Contral
Caontinuations
Run Calculations
Analyze Results
Manitar Project Run

Reactor Physical Properties r Grid Properties |’ Species-specific Properties |

Problem Type Fix Gas Temperature | - |
[[]Use Thermal Diffusion (Soret Effect)

® Use Midure-averaged Transpart
) Use Multicomponent Transport

® Use Caorrection Velocity Formalism
) Usge Trace Species Approximation

Temperature Profile | | | pre-mixed_bur... |v | 2 |@|
Pressure | l].l]329| atm - @
Minimum for Product Estimates 0o _IJ
Minimur for Estimated Interrmediate Fraction | 1.0E-12
Gas Reaction Rate Multiplier 1.0 B |35

[[] Use Mew Scheme For Convectiva Flug

[

[[] Use Extrapolation For Species Boundany

..
|
=

To direct input te this VM, move the mouse point% Lecteur Windows Media ‘ SeaEsdEl |

s
=

Figure (IV.27) : Fenétre de Reacteur physical properties
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2- Grid properties:

-Basic: Endding Axial position 10cm.

)
en Projects yl €| c1_Pre-Mixed Burner (pre-mixed_burner__burner_stabilized:Pre-Mixed_Burner (C1)) 5]
pre-mixed_burmer__burmer_s)|: = = - = - - .
Diagram View Reactor Physical Properties r Grid Properties r Species-specific Properties |
Pre-Frocessing :
¢ Pre-ixed_Burner (C1) || Basic | Initial Grid |
C1_Pre-Mixed Burner
C1_Inlet! :
Salver
CQutput Contral
Continuations
Run Caleulations
Analyze Results
Manitor Project Run
Maximum Number of Grid Paints Allowed 100 B[]
Murmber of Adaptive Giid Points B ||
Adaptive Grid Caontrol Based On Solution Gradient 0.2 % Eﬂ
Adaptive Grid Control Based On Solution Curvature 0.5 % @
Statting Axial Position 0.0fem MR
Ending Axial Position 10]jem MR
Estimated Center Position 5.0(cm -
Estimated Zone Width 10.0/jcm hd
Stream Tube Area Profile | Select Profile., ‘ - |:
a | m
To direct input to this VM, move the mouse pointer inside or press Ctrl+ G, = & E Iﬁ '&g i) ] |

Figure (1V.28) : Fenétre de Grid properties

-Initial Grid :Number of uniform Grid Points 6.

Project Edit View LUility Help
Djs/s|njs|o|e X s &«

f []
en Projects ;{H £ C1_Pre-Mized Burner {pre-mixed_burner__burner_stabilized:Pre-Mized_Burner {C1)} i

pre-mixed_burnet__burmer_g)| : = ies [ on = - " -
Diagram Wiew i Reactor Physical Properties | Grid Properties Species-specific Properties |

Pre-Frocessing :
¢ Pre-Mied_Burner (C1) 1 Basic | Initial Grid |
C1_ Pre-Mixed Burner || -
C1_Inlett i
Solver
Output Contral
Continuations
Run Calculstions
Analze Results
Monitor Project Run

) Based On Temperature Profile Estimate

® Number of Uniform Grid Points fi .

) User-specified Grid Profile | | I ‘

Figure (IV.29) : Fenétre d’Initial Grid

3- Cl-inlet:

-Entrer le débit massique 4.6mg/cm”2 Sec.
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en Frojects =

CI_mlet? (pre-mixed_burmer__burmer. Mized_Burner (C 10

e =115 | Siveamm Propenties Bata | Species-specific Propertics

Pre-Processing
- Pre-Misad_Burner (1) :
1 _ Pra-Misad Burmer ||
C1_Inletl !
Salver
dutput Cantol
Continustions
Run Calculations

=)

Anakze Reslts
Mo nitor Project Fun

Sea Reacior Proparty Fanel for spacification of Termperaiure

® Mass Fiow Fate 00035 [gemz sec |+ [EaHE
0 Indet Weloeity

18I 45 i o _=labi iz d_urmer__bumer_stahilized chs
k il e-med_kumer__humer_stshilizzd.cks runin ©

Figure (1V.30) : Fenétre des tream properties data.

-Species-Speclfic Properties : Entrer les valeurs initiales « Reactant fraction ».

hydrogene (H,=0.28), oxygéné (0,=0.09), argum (AR=0.63).

. 1
en Projects pl € c1_inlet1 (pre-mixed_burner__burner_stabilized:Pre-Mixed_Burner (C1
pre-mixzed_hurner__burner_s|
Diagram View :

Pre-Processing ;
¢ Pre-Mized_Burner (C1) : [_] Equivalence Ratio D:‘
C1_ Pre-Mized Burner||:
C1_Inlet1 i
Solver
Output Control
Continuations
Run Calculations

Reactant Fraction
Analyze Resulls

Monitor Project Run Unit Selection:  [mole fraction {or mole) =

Stream Properties Data || Species-specific Properties |

Reactant Fraction

AR 0.63

Hz 0.28

0z 0.049
| Import ‘ | Export | | Delete Row | ‘ Clear | | Normalize

] i [ 1w
Open Projects | Models [ [ T

Figure (IV.31) : Fenétre de Reactant fraction
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Etape5 : Double click sur Run calculations — Begin — Next step —process solution Data

Fil=  Filter  Help

Dizplay Flat | 5 ave/Fastors Plot Selections | Data Manager | Files |

Flot Type: ' Line Plot ¢

Flot Set: |File_1: solution no 1 _=

Include Yariables from Other Plot Sets: T Uze Plat Grouping Variable: T

¢ ariable: | Time = Sar T LT | T

Freszure
Mass density
Molecular weight
Airma Create
' Wariables: |Laboratory tine Separate |
Mt heat production frorm gas-phase reactions ol
Maole fraction H2
Mol= fraction O2

Mals fraction &R Sel :t\«"ar Select ROF l
-
-
Style: [CHEMEIM Flot =~ | Color Method: |Auto\arving - Set Colors: [l = =
Feflect Diata: e Mo ¢ Aboutr-fwx € About-foeas :
>
Fun Macral=) | Clear | Add Macra: [-non=-_~ | 5
4 [
Flot D estination: | Mew Plob_ - : l l =
Display Plat | anvars || anrops |
FOF Feader path = C:AProgram Files'Adobetbcrobat 5 04 A eadert b oroAd32. exe -~ 53 | Process Solutlon Data |
“working Dir = C:ADocuments: and Settings*AdministratorsDresktophE-ERCICE W
Uszing hardware graphics rendering option [default].
Loading CKSoln. ckosw...
Plot Set File_1: golution rio 1 with 11 amays
DISCARDED Plot Set File_1: solution point walue ws solution number with 1 colurnn (heed 2 to plot)
Firizhed Loading CESoln ckosy

|

Figure (1V.32) : Fenétre de calcul.

IV.5 .5 Résultats :
IV.5 .5 Tracée les graphes :

—— Mole fraction H2
—— Mole fraction 02
—— Mole fraction H
—— Mole fraction OH
—— Mole fraction O
—— Mole fraction H20

0,3 1

0,2 1

e
i
1

mole Fraction

T
0 10 20

Distance_(cm)

Figure(l1V.33) : variation des fractions molaires.
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Les Figures (33 et 34) montrent le comportement de la composition du gaz de
combustion de I'espéce primaire dans la direction axial de la chambre de combustion, avec la
plupart de I'oxygéne réagissant a I'extérieur dans les 2 premiers cm a partir du bruleur. A la
plus grande la distance, certains des atomes d'’hydrogéne se recombinent pour former de
I'nydrogene moléculaire. Cela aura lieude maniere significative dans le cas d’une flamme de
carburant pauvre.

Une inspection du fichier texte montre que la simulation a maintenant 6 points de la
grille. Elle est plus dense au niveau des distances inférieures, si nécessaire pour résoudre les
changements plus rapides de la composition chimique et la température se produisant dans
cette région.

V.5 .5.1-Effet de la pression d’entrée « P » :

On étudie les variations de la fraction molaire en fonction de la distance, en changeant

la pression (P=0.0329 atm, 1atm, 5atm) pour une longueur fixe de la chambre de combustion

(L=10cm).
0,12
000009
0,0008 |
I| I
o 008 P=0,0329atm ) P=1atm : p=5atm
© L | 0,00006
0 IS ¢
0 T
E : S
o c 00004 - £
5 0,04 el c
g g 2 0,00003-
e S 3}
s i g
0,00 : T 00000 . T 000000 .
0 5 10 0 5 10 ' 5 10
Distance_(cm) Distance (cm) Distance_(cm)

Figure (1VV.34) : variation de fraction molaire H

La figure (34) représente la variation de la fraction molaire du radical H dans la
direction axiale de la chambre de combustion pour différentes valeurs de la pression.
Pour P=0.0329atm, on remarque une fraction molaire H qui augmente rapidement jusqu'a
une valeur maximale de 0.11 pour la distance D=1.5 cm puis diminue progressivement jusqu'a

0.09 ; valeur a laquelle se stabilise la flamme.
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Fraction molaire_O

Chapitre IV

Simulation et résultats

Pour P=latm, on remarque le méme comportement mais avec une valeur maximale de la

fraction molaire H d’environ 0.0008 pour une distance de D=1.5 cm et se stabilise a une

valeur de 0.0001.

Pour P=5atm, on obtient une limite maximale d’environ 0.000085.

0,006 1

P=0,0329 atm

Fraction molaire_ OH
o
=
S
=S

0,0004

0,000009-

0,000006-

0,000003+

Fraction molaire_OH

| I

0,000000+

0 5
Distance_(cm)

p=1atm

[~—

0,000009,

0,000006+

0,000003

Fraction molaire_ OH

0,00000[)-—J

00000010

II%

atm

Fraction molaire_OH

08
Distance_(cm)

0

5
Distance (cm)

10

0

5 10
Distance_(cm)

Figure (1V.35) : la variation de fraction molaire_OH.

La figure (35) représente la variation de la fraction molaire du radical OH dans la direction

axiale de la chambre de combustion pour différentes valeurs de la pression.

Pour P=0.0329atm, on remarque une fraction molaire OH qui augmente rapidement jusqu'a

une valeur maximale de 0.006 pour la distance D=1.5 cm puis diminue progressivement

jusqu'a 0.09 ; valeur a laquelle se stabilise la flamme.

Pour P=1atm, on remarque le méme comportement mais avec une valeur maximale de la

fraction molaire OH d’environ 8.00E-6 pour une distance de D=1.5 cm et se stabilise & une

valeur de 2.00 E-6.

0,006 4

P=0,0329atm

0,003 4

0,000 . .

0,000006 -

0,000003 +

Fraction molaire_O

0,000000 4

0 5
Distance_(cm)

P=1atm

Pour P=5atm, on obtient une limite maximale d’environ 9.00 E-7.

0,0000006 -

O 0,0000004 -
|

0,0000002 -

Fraction molaire

0,0000000 +—

0

5
Distance_(cm)

P=5atm

O‘ 00000004

0000002

Fraction molaire

000000001

08
Distance_(cm)

06

5 10
Distance_(cm)

Figure (1VV.36): variation de fraction molaire_O.
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Temperature_ (K)

1500

1000 4

500 4

La figure (36) représente la variation de la fraction molaire du radical O dans la
direction axiale de la chambre de combustion pour différentes valeurs de la pression. Pour
P=0.0329atm, on remarque une fraction molaire O qui augmente rapidement jusqu'a une
valeur maximale de 0.006 pour la distance D=1.5 cm puis diminue progressivement jusqu'a
0.09; valeur a laquelle se stabilise la flamme. Pour P=latm, on remarque le méme
comportement mais avec une valeur maximale de la fraction molaire O d’environ 8.00E-6
pour une distance de D=1.5 cm puis elle diminue progressivement presqu’a épuisement totale
de ce radical.

Pour P=5atm, on remarque que la fraction molaire_O augmente rapidement jusqu'a la
valeur max 9.00 E-7 pour la méme distance D=1.5 cm puis elle diminue progressivement

presqu’a épuisement totale de ce produit.

1500
1500 4

P=5atm

(K)

P=0,0329atm P=1atm

1000
1000 4

Temperature_ (K)
Temperature

5004 500

T T T T

Distance_(cm) Distance_(cm) Distance_(cm)

Figure (1V.37): la variation de la température

La figure ci-dessus représente la variation de la température dans la direction axiale de

la chambre de combustion pour différentes valeurs de pression (P=0.0329 atm, 1 atm, 5 atm).

On constate des profils de température de méme allure : on remarque une augmentation de la
température jusqu’a une valeur maximale d’environ 1524 k pour la distance 7.5cm a partir de

I’injecteur, puis se stabilise a une valeur constante.

IV.5 .5.2 Effet de la longueur « L » :

Dans cette section, on a mis en évidence I’effet du changement dans la longueur de la
chambre de combustion sur la structure de la flamme. On prend une pression
fixe « P=0.0329atm »et trois valeurs de la distance « L1=10, L2=30, L3=100 cm ».
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L=30cm
L=10cm 0,006 4 0,006 -
0,006 4
o) o]
|
¢ p °
© 5 g
e )
E 0,003 E 00034 g 0003
2 ) 0
0 ° 0
© -
& 2 =
0,000 T T 0,000 T T T | T T
0 DistaSnce_(cm) b ! ! “ ! . 0 N ¥

distance variable (L=10 cm, 30 cm, 100 cm) pourune pression constante.

Figure (IV. 38): variation de fraction molaire_O.

Distance_ (cm)

Distance_(cm)

La figure représente la variation de fraction molaire d’oxygeéne en fonction de la

Pour L=10 cm, on remarque que la fraction molaire_O augmente rapidement jusqu'a la

valeur max 0.06 pour la distance D=1.5 cm puis reste constant.

Pour L=30 cm, on remarque une fraction molaire_O en augmentation rapide jusqu'a la méme

valeur max 0.006 pour la distance D=1.5 cm puis diminue progressivement jusqu'a 0.0045

pour laquelle la flamme se stabilise a cette valeur constante.

Pour L=100 cm, on remarque que la fraction molaire_O augmente rapidement jusqu'a la

valeur max pour la distance D=1.5 cm puis diminue progressivement jusqu'a 0.002puis reste

constante.
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Fraction Molaire_ OH
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Figure (1V.39): la variation de fraction molaire_H.

La figure est représenté la variation de fraction molaire d’hydrogéne une fonction de la
distance variable (L=10 cm, 30 cm, 100 cm) avec la pression constant.

Pour L=10 cm, on remarque la fraction molaire_H est augmentation rapide jusqu'a la valeur
max 0.11 pour la distance D=1.5 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a 0.10.est puis
reste constant.

Pour L=30 cm, on remarque la fraction molaire_H est augmentation rapide jusqu'a Le méme
valeur max 0.11 pour la distance D=1.5 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a
0.08.est puis reste constant.

Pour L=100 cm, on remarque la fraction molaire_H est augmentation rapide jusqu'a la valeur
max pour la distance D=1.5 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a 0.527.est puis
reste constant.

Donc est augmenté la distance la fraction molaire (O, H, OH) diminution, les réactions
compléte
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Figure(IV.40) : La variation de la fraction molaire_OH

La figure est représenté la variation de fraction molaire d’hydrogéne une fonction de la
distance variable (L=10 cm, 30 cm, 100 cm) avec la pression constant.

Pour L=10 cm, on remarque la fraction molaire_OH est augmentation rapide jusqu'a la valeur
max 0.06 pour la distance D=1.5 cm.est puis reste constant.

Pour L=30 cm, on remarque la fraction molaire_ OH est augmentation rapide jusqu'a Le
méme valeur max 0.06 pour la distance D=1.5 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a
0.05.est puis reste constant.

Pour L=100 cm, on remarque la fraction molaire_OH est augmentation rapide jusqu'a la
valeur max pour la distance D=1.5 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a 0.035.est
puis reste constant.
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Chapitre IV Simulation et résultats
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Figure (IV.41): la variation de la température

La figure est représente la variation de la température une fonction de la distance varie (L=
10 cm, 30 cm, 100 cm) et la pression constant (P =0.0329atm).

Les 3 profile sur la figure est donnée le méme résulta comme suite: on remarque
augmentation la température jusqu'a la valeur max 1524 k pour la distance 7.5cm, est puis

reste constant.

IV.5 .5.2 Effet de la Température« T » :

On étudie les variations de la fraction molaire en fonction du la distance, en changeant la
température (T=400k, T=700k, T=1000k), la distance et la pression constant (L=10cm,
P=0.0329atm).
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Figure (1V.42): la variation de Fraction molaire_O.

La figure est représenté la variation de fraction molaire d’oxygene une fonction de la distance
la pression et la distance fixe et température variable (T=400 K, 700 K, 1000 K).

Pour T=400K, on remarque la fraction molaire_O est augmentation rapide jusqu'a la valeur
max 0.0035pour la distance D=2.5 cm.et vibration jusqu’a 0.003.est puis reste constant.

Pour T=700K, on remarque la fraction molaire_O est augmentation rapide jusqu'a Le méme
valeur max 0.0082 pour la distance D=0.3 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a

0.0045.et augment pour reste constant.

Pour T=1000K, on remarque la fraction molaire_O est augmentation rapide jusqu'a la valeur
max 0.008pour la distance D=0.2 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a 0.035.et
augment pour reste constant.
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Figure (1V.43): la variation de Fraction molaire_ OH

La figure est représenté la variation de fraction molaire_OH une fonction de la distance la

pression et la distance fixe et température d’entrée variable (T=400 K, 700 K, 1000 K).

Pour T=400K, on remarque la fraction molaire_OH est augmentation rapide jusqu'a la valeur

max 0.002 pour la distance D=7.65 cm. Et diminue est puis reste constant.

Pour T=700K, on remarque la fraction molaire_OH est augmentation rapide jusqu'a Le
méme valeur max 0.002 pour la distance D=5.32 cm.et puis diminution progressivement

jusgu'a 0.005.est puis reste constant.
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Chapitre IV

F)raction molaire_H

Simulation et résultats

Pour T=1000K, on remarque la fraction molaire_ OH est augmentation rapide jusqu'a la

valeur max pour la distance D=5.35 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a 0.0048.est

puis reste constant
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Figure (1V.44): la variation de Fraction molaire_H
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La figure est représenté la variation de fraction molaire d’hydrogéne une fonction de la

distance la pression et la distance fixe et température variable (T=400 K, 700 K, 1000 K).

Pour T=400K, on remarque la fraction molaire_O est augmentation rapide jusqu'a la valeur

max 0.1 pour la distance D=3.52 cm.est puis reste constant.

Pour T=700K, on remarque la fraction molaire_ OH est augmentation rapide jusqu'a Le

méme valeur max 0.012 pour la distance D=1.81 cm.et puis diminution progressivement

jusqu'a 0.011.est puis reste constant.

Pour T=1000K, on remarque la fraction molaire_OH est augmentation rapide jusqu'a la

valeur max0.135 pour la distance D=0.7 cm.et puis diminution progressivement jusqu'a

0.118.est puis reste constant
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Chapitre IV Simulation et résultats

Figure (1V.45): la variation de la température.

La figure est représenté la variation de la température une fonction de la distance la pression
et la distance fixe et température variable (T=400 K, 700 K, 1000 K).

La figure est représenté la variation de fraction molaire d’hydrogéne une fonction de la

distance la pression et la distance fixe et température variable (T=400 K, 700 K, 1000 K).

On remarque est augmente la température la fraction molaire_OH et augment.
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Conclusions generales

Conclusions generales

La compréhension du comportement des écoulements réactifs,en particulier, les
flammes turbulentes, est un enjeu trés essentiel dans 1’industrie d’aujourd’hui.

L’objectif de la recherche dans le domaine des flammes, c’est de concevoir

des systémes énergétiques qui rependent aux exigences économiques mais qui
doivent étre soumis aux contraintes environnementales. Le but est alors de
concevoir des systéemes qui consomment moins d’énergie et qui donnent plus de
rendement, sans nuire a 'environnement.
Dans ce contexte, le présent travail fait I’objet d’une étude numerique de la stabilisation des
flammes de bruleur.Son but est de prédire le comportent de la flamme de ce dernier. Pour se
faire, on a choisi le code CHEMKIN PROutilisant deux modéles :Reflected Shock et Pré-
mixed Burner.

Les cas traités dans cette étude sont :

1- La Flamme de diffusion pour la combustion d’hydrogéne avec 1’oxygéne et celle avec de

I’air en utilisant le modéle Reflected-Shock

2-Flamme de diffusion pour la combustion d’hydrogéne avec 1’oxygéne en utilisant le

modelePré-mixed.

Dans la comparaison entre la combustion d’hydrogene avec de 'oxygene et
celle avec de I'air,on a remarqué que la flamme dans la combustion avec 'oxygene
atteint des températures nettement plus élevées que celle avec de l'air ; ce qui
nécessite I'intégration de systemes de refroidissement performant. De plus, cette
flamme est plus rapide et moins polluante en générant moins de radicaux O, H et
OH tandis que celle en présence de I'air produit, en plus du O, H, OH, du NO qui
peut présenter une attaque polluante a fil du temps par accumulation.

D’autre part, 'augmentation dans la pression et température d’entrée
permettent une meilleure stabilisation a la flamme si on augmente la longueur
de la chambre de combustion. Un probleme de poids peut s'impose comme
compromis.

A la fin de ce travail, nous espérons étre utile en contribuant a 1’enrichissement de la
bibliotheque de l'université par la presentation d’un outil performant comme Chemkin dans le

domaine de la cinetique des reactions et caracterisation des flammes.



