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RESUME

Différentes modélisations de gaz réels ont été développées depuis quelques décennies
afin de quantifier efficacement le transfert de chaleur par rayonnement dans une enceinte de
combustion. Cependant, chacune de ces méthodes posséde sa propre formulation (coefficient
d'absorption ou transmissivité moyenne) et conduit a différents degrés de précision qui
dépendent des caractéristiques de l'enceinte considérée, telles que la distribution en
température et en fraction molaire, la nature du gaz, les dimensions de l'enceinte et
I'émissivité aux parois. Par ailleurs, chaque modéle nécessite un temps de calcul qui lui est
propre et qui varie de facon conséquente d'une méthode a I'autre.

Des études monodimensionnelles et bidimensionnelles pour des géométries complexes
sont présentées dans cette thése et permettent de comparer les performances, pour ces
différentes caractéristiques, de modeéles actuels formulés en coefficients d'absorption, qui
sont les méthodes CK, SNB-CK, SLW et SPGG, ainsi que celles de nouvelles modéles, qui
sont des variantes de la méthode SNB-CK utilisant des regroupements uniformes ou
sélectifs des bandes étroites de nombre d'ondes. Ces modeles sont, par ailleurs, couplés avec
la méthode aux ordonnées discrétes pour la résolution de I'équation de transfert radiatif.

La variante utilisant le regroupement sélectif basé sur les bandes d'émission primaires
du CO; est particuliérement intéressante et permet un trés bon compromis entre la précision

des résultats obtenus et le temps de calcul.
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trouvés avec les différentes variantes et la méthode SNB-CK 1-20, pour x compris
entre 40 et 70 cm (paroi froide).

Figures 3.18:. Cas 5, milieu anisotherme (parabolique), homogéne (20%), parois
noires maintenues a 300K. (a) Evolution des divergences du flux trouvées avec les
méthodes SNB-CK 1-20, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7, SNB-CK 20-5, SNB-CK
20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT -7. (b) et (c) Agrandissement de ces
évolutions sur deux zones, l'une pariétale, 'autre centrale. (d) Evolution des écarts
relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-
5, SNB-CK 10-7, SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT-5, SNB-CK OPT-
7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20. (¢) Evolution des écarts relatifs
entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-
CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la
méthode SNB-CK 1-20.

Figures 3.19. Cas 6, milieu isotherme (1 600 K), inhomogéne (parabolique),
parois noires maintenues a OK. (a) Evolution des écarts relatifs entre les résultats
trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7, SNB-
CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT 7 et ceux trouvés avec
la méthode SNB-CK 1-20. (b) Evolution des écarts relatifs entre les résultats
trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-CK 30-3, SNB-
CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-
CK 1-20.

Figure 3.20: Comparaison des deux techniques de résolution de 1'ETR avec la
méthode SNB-CK 1-20 et pour un milieu isotherme (1800 K) et homogéene (10%)

Figure 3.21: Comparaison des deux techniques de résolution de I'ETR avec les
différents regroupements uniformes et spécifique de la méthode SNBCK et pour
un milieu isotherme (1800 K) et homogene (10%)

Figure 3.22: Evolutions des écarts relatifs de la méthode SNB-CK OPT pour un
milieu isotherme homogeéne (10% de CO,) en fonction de la température.

Figure 3.23: Variation des divergences du flux calculées avec les méthodes CK,
SNB-CK 1 et SNB-CK OPT pour un milieu isotherme & 1 300K et homogene
(10% CO3) en fonction de I'épaisseur d de l'enceinte.

Figure 3.24: Evolutions des écarts relatifs de la méthode SNB-CK 10 pour un
milieu homogeéne (10% de CO,) en fonction de la température. Trois courbes
correspondent aux milieux homogenes et isothermes a 1 000K, 1 300K et 1 800K,
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deux autres aux milieux hétérogenes (distribution parabolique, de fraction molaire
maximale xp=10%) et isothermes c1300K et c1800K, et la derniére au milieu
homogeéne (10% de CO,) et anisotherme (distribution parabolique, Tp=1 267K)
p1500K.

Figure 3.25: Valeurs des écarts relatifs obtenus avec les méthodes SNB-CK 10,
SNB-CK 20 et SNB-CK OPT en fonction de 1'épaisseur optique (obtenue pour
trois fractions massiques 5%, 10% et 20%) pour un milieu homogene isotherme 2
1 300K.

Figure 3.26: Valeurs des écarts relatifs obtenus avec les méthodes CK, SPGG et
SLW en fonction de I'épaisseur optique (obtenue pour trois fractions massiques
5%, 10% et 20%) pour un milieu homogene isotherme a 1 300K.

Figure 3.27: Variation en fonction de la température des écarts relatifs de la
divergence du flux calculée avec la méthode SNB-CK OPT pour une enceinte
contenant 4% de CO; et ayant 0,4 m d'épaisseur .

Figure 3.28: Evolution des écarts relatifs propres & chaque méthode, pour une
méme épaisseur optique de 0,032 m.atm pour deux distances interplaques
différentes: 0,4 m (trait plein) et 1,6 m (trait pointill€). a) Avec les méthodes
hybrides SNB-CK OPT, SNB-CK 10 et SNB-CK 20. b) Avec les méthodes CK,
SLW et SPGG.

Figure 3.29: Amplitude maximale des variations de 1'écart relatif pour la méthode
SNB-CK 20, les écarts sont de 25% a x=0.75 m et de -13% a x=0.2 m.

Figure 3.30: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne
précision et de préférences pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras
pour un parameétre correspond & une zone pour laquelle la méthode est précise
quelle que soit la valeur de 'autre paramétre, un trait pointillé et gras a une zone
ou la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second parametre,
un trait pointillé et fin & une zone ou Ia méthode n'est pas suffisamment précise
quelle que soit la valeur de l'autre parameétre. Les zones ombrées indiquent les
valeurs des parameétres pour lesquels les méthodes doivent étre préférentiellement
utilisées.

Figure 3.31: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne
précision et de préférences pour le calcul de la divergence du flux. Un trait plein
et gras pour un parameétre correspond a une zone pour laquelle la méthode est
précise quelle que soit la valeur de 'autre paramétre, un trait pointillé et gras a une
zone ou la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second
parametre, un trait pointillé et fin & une zone ou la méthode n'est pas suffisamment
précise quelle que soit la valeur de 'autre paramétre. Les zones ombrées indiquent
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les valeurs des parameétres pour lesquels les méthodes doivent étre
préférentiellement utilisées.

Figure 3.32: Influence de la température sur la valeur des écarts relatifs
maximums propres a la méthode SNB-CK 20 pour 5% de H,O.

Figure 3.33: Influence de la valeur de la fraction molaire de H,O sur 1'évolution
des écarts relatifs de la méthode SNB-CK 20 pour deux milieux isothermes
homogénes, 1'un maintenu & 1 000K 1'autre a 1 800K.

Figure 3.34: Variation des écarts relatifs pour Jes méthodes hybrides, pour un
milieu homogéne et isotherme (1 300 K) en fonction de la longueur optique et de
la fraction molaire.

Figure 3.35: Variation des écarts relatifs des méthodes SPGG (Pierrot) et SNB-
CK OPT lors d'une augmentation de la fraction molaire pour un milieu homogéne
isotherme a 1 800K.

Figure 3.36: Variation des écarts relatifs au niveau des parois propre a la méthode
CK pour deux milieux isothermes a 1 300K de méme fraction molaire maximale
de 10%, mais dont I'un est homogene (1300K) et dont l'autre est hétérogeéne
(c1300 K).

Figure 3.37: Variation des écarts relatifs propres a la méthode SLW pour deux
milieux homogenes (10% de CO,) et isothermes, 1'un & 1 000 K, et l'autre a 1 800
K.

Figure 3.38: Influence de la distribution des fractions molaires (homogeéne ou
parabolique) pour un milieu isotherme a 1 300K. La courbe en trait plein
correspond au cas homogene avec une concentration de 5% (cas défavorable, Cf.
planche 28b), celle en pointiliée au cas hétérogéne avec une concentration
maximale de 50% (cas défavorable, Cf. planche 32b).

Figure 3.39: Schématisation pour chacune des méthodes des zones de précision et
de préférences pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras pour un
parametre correspond a une zone pour laquelle la méthode est précise quelle que
soit ]la valeur de l'autre parameétre, un trait pointillé et gras a une zone ou la
méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second parametre, un
trait pointillé et fin a une zone ol la méthode n'est pas suffisamment précise quelle
que soit la valeur de l'autre parametre. Les zones ombrées indiquent les valeurs
des parameétres pour lesquelles les méthodes doivent étre préférentiellement
utilisées.
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Figure 3.40: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne
précision et de préférences pour le calcul de la divergence du flux. Un trait plein
et gras pour un parametre correspond a une zone pour laquelle la méthode est
précise quelle que soit la valeur de 1'autre paramétre, un trait pointill€ et gras a une
zone ou la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second
parametre, un trait pointillé et fin a une zone ot la méthode n'est pas suffisamment
précise quelle que soit la valeur de 1'autre parameétre. Les zones ombrées indiquent
les valeurs des paramétres pour lesquelles les méthodes doivent Etre
préférentiellement utilisées.

Figure 3.41: Influence de la fraction molaire sur la valeur des écarts relatifs
maximums pour les méthodes CK (trait plein) et SNB-CK OPT (trait pointill€)
pour un mélange homogéne et isotherme a 1 000 K.

Figures 3.42: Influence de la température sur la valeur des écarts relatifs
maximums pour les méthodes a) CK et b) SNB-CK OPT, pour des milieux dont la
concentration maximale est de 5% CO; et 10% H,O. Les annotations 1000, 1300
et 1800 font références aux milieux isothermes, 1300c et 1800c aux milieux
hétérogenes et 1500p au milieu anisotherme.

Figure 3.43: Evolutions des écarts pour un milieu hétérogéne (10% CO, + 20%
H,0) isotherme (1 300K) pour les méthodes CK, SNB-CK OPT et SNB-CK 10.

Figure 3.44: Influence de la fraction molaire sur la valeur des écarts relatifs pour
la méthode SNB-CK 20 selon les trois types de gaz (CO,, H,O ou mélange) pour
un mélange homogene et isotherme & 1 000K.

Figure 3.45: Influence de 'épaisseur de la plaque sur les écarts relatifs du flux
pour deux méthodes, SLW et SNB-CK OPT, pour un milieu homogéne (10% CO,
et 20% H;O) et isotherme (1 800K).

Figure 3.46: a) Variation de la divergence du flux pour la méthode SNB-CK 1-7
et des différences sur la divergence du flux trouvées entre les méthodes SNB-CK
OPT, SNB-CK 10, CK et la méthode SNB-CK 1-7; le milieu considéré est
anisotherme (parabolique). b) Variation des écarts relatifs correspondant.

Figure 3.47: Augmentation des écarts relatifs et de 1'amplitude de leur variation
en fonction de l'épaisseur de la plaque, pour la méthode SLW et un milieu
homogene isotherme a 1 300K.

Figure 3.48: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne
prédiction et de préférences pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras
pour un parametre correspond & une zone pour laquelle la méthode est précise
quelle que soit la valeur de 1'autre paramétre, un trait pointillé et gras & une zone
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ou la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second parameétre,
un trait pointillé et fin a une zone ol la méthode n'est pas suffisamment précise
quelle que soit la valeur de l'autre parameétre. Les zones ombrées indiquent les
valeurs des paramétres pour lesquelles les méthodes doivent Etre
préférentiellement utilisées. NA signifie Non Applicable.

Figure 3.49: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne
prédiction et de préférences pour le calcul de la divergence du flux .Un trait plein
et gras pour un parametre correspond 2 une zone pour laquelle la méthode est
précise quelle que soit la valeur de 1'autre parameétre, un trait pointillé et gras & une
zone ou la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second
parameétre, un trait pointillé et fin & une zone ol la méthode n'est pas suffisamment
précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre. Les zones ombrées indiquent
les valeurs des parameétres pour lesquelles les méthodes doivent étre
préférentiellement utilisées. NA signifie Non Applicable.

CHAPITRE 4: COMPARAISONS BIDIMENSIONNELLES

Figure 4.1: Enceinte bidimensionnelle utilisée pour les validations. Le trait
discontinu correspond a 1'axe sur lequel sera representé la divergence du flux. Le
flux pariétal sera explicité sur les parois horizontales.

Figure 4.2: Champ de température anisotherme.

Figure 4.3: Evolution du flux pariétal sur le murs horizontaux pour les méthodes
SNB et SNB-CK utilisées par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré
est le CO,.

Figure 4.4: Evolution de la divergence du flux pour les méthodes SNB et SNB-
CK utilisées par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est le CO,.

Figure 4.5; Evolution du flux pariétal sur le murs horizontaux pour les méthodes
SNB et SNB-CK utilisées par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré
est le H,O.

Figure 4.6: Evolution de la divergence du flux pour les méthodes SNB et SNB-
CK utilisées par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est le H;O.

Figure 4.7: Evolution des écarts relatifs de la divergence du flux entre d'une part
les méthodes SNB (Liu) et SNB-CK (Liu), d'autre part les méthodes SNB-CK 1-7
et SNB et enfin les méthodes SNB-CK 1-7 et SNB-CK (Liu). Le gaz considéré est
le C02

Figure 4.8: Géométrie de I'enceinte complexe.
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Figure 4.9. a) Champ de températures utilisé pour les cas anisothermes. b) Champ
de fractions molaires pour le cas hétérogénes.

Figure 4.10: Maillage utilisé lors des tests effectués en 2D avec le CO;, ou le H,O
(1236 cellules). Les cellules grisées désignent les axes considérés pour les
comparaisons de la divergence du flux.

Figure 4.11: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne
non isotherme contenant du CO,.

Figure 4.12: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal
sur le mur 1 pour le milieu non homogéne non isotherme contenant du CO,.

Figure 4.13: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe horizontal pour le
milieu non homogeéne non isotherme contenant du CO,.

Figure 4.14: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux suivant 'axe horizontal pour le milieu non homogéne non isotherme
contenant du CO,.

Figure 4.15: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le
milieu non homogeéne non isotherme contenant du CO,.

Figure 4.16: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux suivant I'axe vertical pour le milieu non homogeéne non isotherme
contenant du CO,.

Figure 4.17; Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne
non isotherme contenant du HO.

Figure 4.18: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal
sur le mur 1 pour le milieu non homogeéne non isotherme contenant du H,O.

Figure 4.19: Evolution de la divergence du flux suivant 1'axe horizontal pour le
milieu non homogéne non isotherme contenant du H,O.

Figure 4.20: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
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du flux suivant l'axe horizontal pour le milieu non homogéne non isotherme
contenant du H,O.

Figure 4.21: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe vertical pour le
milieu non homogeéne non isotherme contenant du H;O.

Figure 4.22: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non homogeéne non isotherme
contenant du H,O.

Figure 4.23: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne
non isotherme contenant le mélange de CO; et de H,O.

Figure 4.24: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal
sur le mur 1 pour le milieu non homogeéne non isotherme contenant le mélange de
CO; et de H,0.

Figure 4.25: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe horizontal pour le
milieu non homogene non isotherme contenant le mélange de CO, et de H;O.

Figure 4.26: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux sur le mur 1 pour le milieu non homogene non isotherme contenant le
mélange de CO, et de H,O.

Figure 4.27: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le
milieu non homogene non isotherme contenant le mélange de CO; et de H;O.

Figure 4.28: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non homogéne non isotherme
contenant le mélange de CO; et de H,O.

Figure 4.29: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne
isotherme contenant le mélange de CO, et de H;O.

Figure 4.30: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal
sur le mur 1 pour le milieu non homogene isotherme contenant le mélange de CO,
et de H,O.
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Figure 4.31: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe horizontal pour le
milieu non homogene isotherme contenant le mélange de CO; et de H>O.

Figure 4.32: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la
méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence
du flux suivant 'axe horizontal pour le milieu non homogéne isotherme contenant
le mélange de CO; et de H,O.

Figure 4.33: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe vertical pour le
milieu non homogene isotherme contenant le mélange de CO; et de H,O.

Figure 4.34: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés la méthode
SNB-CK 1 et ceux trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux
sur le mur 1 pour le milieu non homogene isotherme le mélange de CO, et de
HO.

Figure 4.35: a) Evolution du flux pariétal avec le CO, et pour une émissivité
=0,5. b) c) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1 et les
autres méthodes avec respectivement €=0,5, €=0,7 et e=1.

Figure 4.36: a) Evolution de la divergence du flux avec le CO, et pour une
émissivité €=0,5. b) ¢) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1
et les autres méthodes avec respectivement €=0,5, €=0,7 et e=1.

Figure 4.37: a) Evolution du flux pariétal avec le H,O et pour une émissivité
€=0,5. b) ¢) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1 et les
autres méthodes avec respectivement €=0,5, €=0,7 et e=1.

Figure 4.38: a) Evolution de la divergence du flux avec leH,O et pour une
émissivité €=0,5. b) c¢) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1
et les autres méthodes avec respectivement €=0,5, €=0,7 et e=1.

Figure 4.39: a) Evolution du flux pariétal avec le mélange et pour une émissivité
£=0,5. b) ¢) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1 et les
autres méthodes avec respectivement €=0,5, €=0,7 et e=1.

Figure 4.40: a) Evolution de la divergence du flux avec le mélange et pour une
émissivité €=0,5. b) c) d) Evolution des écarts relatifs entre la méthode SNB-CK 1

et les autres méthodes avec respectivement £€=0,5, €=0,7 et e=1.
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T, )
£ en fonction de

Figure 4.41: Evolution du rapport des temps de calcul
e=1
I'émissivité et des méthodes considérées avec le dioxyde de carbone

T, ]
£ en fonction de

Figure 4.42: Evolution du rapport des temps de calcul
=1
I'émissivité et des méthodes considérées_avec la vapeur d'eau

T,

Figure 4.43: Variation quasi-linéaire du rapport des temps de calcul en
&=l

fonction de I'émissivité€ pour les méthodes SNB-CK 20, CK et SLW avec la
vapeur d'eau.
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30

INTRODUCTION

Le milieu industriel est un secteur en constante mouvance. Les procédés, a leur
création, possédent des parametres intrinséques qui ne sont pas fixés inéluctablement mais
qui risquent au contraire d'étre modifiés au cours de leur utilisation afin de répondre & de
nouveaux besoins. Soit par exemple un four de combustion; celui-ci sera congu selon
certaines caractéristiques (géométrie, nature des matériaux, débits des brileurs, filtres,
mélangeurs....), qui correspondent au cahier des charges initial (quantité de matiére
utilisée, nature de cette mati¢re ...). Cependant, ce cahier des charges, qui reflétait les
demandes d'une certaine période économique, peut étre appelé a varier afin de répondre a
de nouvelles normes environnementales, & de nouvelles normes de sécurité, ou enfin afin
d’obtenir un meilleur rendement. Des transformations du procédé€ seraient alors nécessaires
afin de l'adapter adéquatement. Ces modifications peuvent étre réalisées par le biais de
deux méthodes. La premiere est expérimentale et consiste & observer directement sur les
procédés les effets de diverses transformations réalisées physiquement. Ces modifications
présentent les désavantages d'étre onéreuses (colt des transformations, immobilisation du
procédé) et d'avoir des influences difficiles a prédire (complexité du procédé). La seconde
méthode est mathématique; elle consiste 2 modéliser le procédé étudié et & prédire les effets

dus aux modifications des variables du modéle. Tous les résultats obtenus étant virtuels, les
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“transformations" engendrent des cofits minimes et sont relativement rapides. Une phase de
validation du mode¢le numérique est cependant obligatoire avant de pouvoir les effectuer.
Durant cette phase, un modéle réduit expérimental est souvent développé de concert. Il
permet non seulement d'obtenir des résultats pouvant servir de référence au code
numérique, mais aussi de visualiser les phénomeénes réels.

La modélisation numérique adéquate d’un procédé industriel est assez délicate. Les
procédés sont en effet de nature assez complexe et font intervenir des couplages de divers
modes de transfert de masse, de quantité de mouvement et d’énergie. Ainsi, dans les fours
de combustion, des phénomenes de turbulence (brassage), de rayonnement, de conduction
et de convection sont généralement superposés a la combustion elle-méme. La modélisation
idéale de tels fours nécessiterait le couplage de modéles prenant en compte ces cing
phénomenes. Elle serait certes idéale d’un point de vue quantitatif, mais malheureusement
pas d’un point de vue du temps de calcul. Et si ce dernier devient prohibitif, la modélisation
ne permettra plus une étude suffisamment rapide de I’influence des divers parameétres de
I’enceinte. Afin de pallier & ce probléme, une pré-étude est nécessaire pour mettre en
évidence l’influence relative de chacun des modes de transfert présents. Suite a cette
analyse, seuls les modes principaux ou prépondérants seront conserveés.

Cette étude de prépondérance s'applique en particulier aux trois modes classiques de
transfert de chaleur: la conduction, la convection et le rayonnement. Elle se base sur
l'analyse des expressions des densités de flux (notés q), qui sont des valeurs caractéristiques

correspondant a la quantité d’énergie traversant une aire unité donnée pendant un temps
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unitaire. Les expressions de ces flux sont explicitées pour un transfert unidirectionnel par

les formules suivantes:

-,

oT
conduction q, = —k—
ox milieu
oT
1 convection g, =—k— = hAT
ax paroi
rayonnement q, = 80‘(7}4 - T;’)

Elles permettent de constater que les flux conductif et convectif sont engendrés par une
différence de température (plus précisément, un gradient de température), tandis que le flux
radiatif est proportionnel a la puissance quatriéme de la température. Ceci permet de
considérer, en premiére phase de calcul, le rayonnement comme mode de transfert
prépondérant lorsque le milieu étudié est soumis a de hautes températures. De telles
températures sont, par exemple, atteintes dans les chambres de combustion (réacteurs,
fours), lors d'entrées d’aéronefs dans I’atmosphére, dans les sillages des missiles (étude de
t€lédétection de signature infrarouge des missiles); dans de tels cas, les températures varient
habituellement entre 1 000 et 2 500K.

Cependant, si une vitesse d’écoulement suffisante est imposée, ou si un puits de
chaleur est créé au niveau des parois, il peut advenir que les termes convectif ou conductif
ne soient pas négligeables. Il faudra alors coupler I'un ou l'autre de ces modes de transfert
avec le rayonnement.

Du fait de la forte implantation des industries Alcan dans la région du Saguenay Lac
St-Jean, et de I'utilisation importante par cette société de chambres de combustion, une

étude approfondie des modetles radiatifs dans des enceintes contenant des gaz de
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combustion (principalement de la vapeur d’eau et du dioxyd;e de carbone) a paru
primordiale afin d'améliorer leurs modélisations actuelles.

La problématique inhérente a ces modeles réside dans la forte variation des caractéristiques
de la vapeur d'eau et du dioxyde de carbone en fonction de la température, de la longueur
d'onde et de la fraction molaire de ces substances dans le mélange gazeux. Cette
problématique fut pendant quelques décennies contournée en recherchant des valeurs
spectrales moyennes calculées en fonction de ces caractéristiques et des paramétres
géométriques de l'enceinte; cette méthode fut nommée la méthode des gaz gris. A l'aide de
ces valeurs moyennes, il est ensuite possible de résoudre l'équation de transfert radiatif
(ETR), qui décrit la variation de l'intensité du rayonnement dans un milieu gazeux, en
utilisant une méthode numérique telle que la méthode de Monte Carlo, la méthode de lancer
de rayons (RT), la méthode aux ordonnées discrétes (MOD)...

OBJECTIFS

La premiére partie de cette thése explicite cette problématique ainsi que la philosophie
et l'utilisation de la méthode des ordonnées discrétes appliquée a un gaz gris.
L'approximation des gaz gris, bien que longtemps utilis€ée en industrie, présente le
désavantage d'étre peu utilisable lorsque le milieu est fortement hétérogeéne en température
ou en concentration (le calcul des parametres est basé sur des valeurs moyennes) et de ne
fournir que des valeurs qualitatives des flux pariétaux pour les cas homogénes. Afin
d'obtenir de meilleurs résultats sur les flux d'une part et la divergence des flux d'autre part,

des modélisations plus sophistiquées furent développées. De nombreuses méthodes sont

actuellement disponibles dans la littérature. Les plus classiques sont le modéle raie par raie
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(LBL), la méthode statistique a bandes étroites (SNB), la méthodc;, exponentielle a larges
bandes (EWB), la méthode de fonction cumulée du coefficient d'absorption (CK), une
méthode hybride des modéles CK et SNB (SNB-CK), la méthode de somme pondérée de
gaz gris classique (SPGG ou WSGG) et la méthode de somme pondérée de gaz gris basée
sur les lignes spectrales (SLW). Chacune de ces méthodes ayant été développée dans une
optique particuliére, elles se distinguent les unes des autres par leur formulation, leur
capacité a s'adapter a des calculs globaux (flux dans un four ) ou par intervalles (signature
infrarouge d'un missile) sur le domaine spectral, leur champ d’utilisation (plage de
température, distribution uniforme ou non en température ou en concentration, paroi réelle
ou grise...) , leur précision de calcul et leur rapidité.

Lors de la modélisation d'un procédé, le modélisateur devra ainsi choisir sa méthode en
fonction des caractéristiques du procédé, de la nature des résultats escomptés et du solveur
de I'équation de transfert radiatif qu'il utilise. Les trois autres parties de cette thése sont
vouées a fournir des critéres permettant de faciliter ce choix.

Dans la seconde partie, les méthodes citées auparavant, & 'exception de la méthode
EWRB, sont explicitées en mettant en évidence leur possibilité de calculer des transferts par
bandes ou uniquement globaux. De plus, lorsque leur formulation est en coefficient
d'absorption, leur couplage avec la MOD est formulé. Dans les deux derni€res parties, les
résultats obtenus avec les méthodes GG, SPGG, SLW, SNBCK et CK pour divers cas
mono et bidimensionnels sont présentés et servent de bases pour des comparaisons selon les
trois critéres suivants: le champ d'utilisation, la précision des calculs et la rapidité

d'exécution.
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CHAPITRE 1

LE TRANSFERT DE CHALEUR PAR RAYONNEMENT

Le rayonnement est un mode de transfert de chaleur présent usuellement tant dans la
vie courante que dans le domaine industriel. Adéquatement utilisé, il permet en effet
d'assurer un apport de chaleur conséquent et ainsi répondre a des sollicitations en €nergie.
La source de rayonnement thermique naturelle la mieux connue est assurément le soleil,
dont de nombreuses utilisations peuvent €tre citées: transformation du rayonnement en
chaleur a l'aide de verriéres dans les habitations ou les serres, transformation du
rayonnement en électricité a 1'aide de panneaux solaires, utilisation du rayonnement par les
plantes (photosynthése)... Cependant de nombreuses autres sources existent, certaines
naturelles, d'autres confectionnées telles que les feux, les fours (ménagers ou industriels),
les lampes UV ...

Le mécanisme de propagation du rayonnement est cependant fort complexe et son
explication nécessite d'analyser les phénomenes de propagation d'ondes ainsi que les
interactions ayant lieu entre les molécules ou au sein méme de ces derniéres. La premiére
partie de cette thése est dédi€e tout d'abord & expliciter ces phénomeénes, puis & montrer des

méthodes de résolutions pour des gaz idéaux, les gaz gris.



36

1.1 Le transfert de chaleur par rayonnement

Afin d'expliciter le transfert par rayonnement, considérons deux plaques maintenues
aux températures constantes 7; et T, et séparées par un milieu gazeux (Figure 1.1). Les
deux plaques émettent une multitude d'ondes (formées de photons) dont les intensités
respectives dépendent des propriétés des plaques (nature du matériau, état de surface,
température), de 1'angle d'émission 6 et de la longueur d'onde A ou de son inverse, le
nombre d'onde v. Un élément de surface s; émet ainsi selon 6 et vy, une série de photons
(d'énergie propre hCvp), formant une onde monochromatique d'énergie initiale 7;. Cette

intensité est définie par la relation:

20C A7

Wbove)=—m 47
2
exP[k/lT}

(1.1)

avec C=Cy/n ou C correspond 2 la célérité des ondes dans le vide (Cp=3 108 m/s)
et n a I'indice de réfraction du milieu traversé

h est la constante de Planck, 7=6,62 10 J.s

k est la constante de Boltzmann, k=1,38 105 J/K
Cette onde est émise en direction de 1'élément de surface s, cependant son intensité I, (en
s52) pourra étre différente de I;, tout dépendant de la réponse du milieu gazeux a la
propagation de 1'onde. Si aucune interaction n'est observée entre les molécules du gaz et les
photons formant l'onde qui le traverse, le milieu sera transparent pour cette longueur
d'onde; le rayonnement monochromatique €mis en s; sera intégralement transmis en s,. Le

vide est un exemple de milieu transparent pour toutes les longueurs d'ondes. Si par contre
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des interactions interviennent entre les photons et les molécules gazeuses, l'intensité de
I'onde émise en s; va varier au cours de sa propagation. Ces interactions peuvent avoir deux
incidences: - une augmentation du nombre de photons si l'interaction est une émission ou
une dispersion (in-scattering),

- une diminution de ce nombre si c'est une absorption ou une dispersion (out-

scattering).

Figure 1.1: Rayonnement monochromatique directionnel émis d'un élément de surface s,

1.1.1 Les interactions molécule-photon [1]

Une bréve description des interactions qui s'operent entre les photons et les molécules
gazeuses est présentée ci-dessous. Lorsque ces interactions ont pour résultat des
phénomenes d'émission ou d'absorption, deux niveaux d'énergie différents E; et E, de la
molécule gazeuse sont considérés; lors d'un phénomeéne de dispersion, un seul niveau

énergétique E; est parfois suffisant.
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1.1.1.1 L'émission
a. L’émission spontanée
La molécule de gaz dans l'état énergétique E,, transite vers un €tat inférieur E;, en

émettant un photon de longueur d'onde A (Figure 1.2). La valeur de la fréquence est

déterminée a partir de la variation d'énergie entre les deux états 1 et 2: A =———, 0ot h

est la constante de Planck.

Figure 1.2 Schématisation de I’émission spontanée

Si N; est le nombre de molécules dans 1'état excité E; (i=1 ou 2), la variation par émission
spontanée de la population d'un niveau, noté 2, peut s'exprimer, en utilisant le coefficient
d’Einstein A,;' d’émission spontanée de 2 vers 1 [1] [2]:

N, | _ ON, |
ot Isp ot |Sp

= N,Ay (1.2a)

! Des précisions supplémentaires sur les coefficients d'Einstein sont présentées en Annexe A.
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Si le gaz contenu entre les deux plaques (Figure 1.1) posséde deux niveaux €nergétiques £
et E, tels qu'il puisse y avoir une émission spontanée d'un photon de nombre d'onde vy, on

observe un phénomene de renforcement du rayonnement monochromatique initial ;.

b. L’émission induite
Un phénomene analogue peut intervenir sous l'action d'un photon incident sur une
molécule de gaz. Ce photon d’énergie hC/A=E>-E; interagit avec une molécule dans I’état
excité E; et la fait entrer en résonance. Afin de se stabiliser & un état inférieur 1, la molécule

émet un photon de méme énergie 2C/A que le quantum excitateur.

Figure 1.3 Schématisation de I'émission induite

La variation de la population de I'état 2 par ce phénomene est:

A,

oM _ oN,
ot

; ot

= N2B21uv (1 2b)

i
ou u, représente la densité d’énergie radiative. B;; représente le coefficient d’Einstein

d’émission spontanée.
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1.1.1.2 L’absorption
L'absorption est le phénomeéne inverse de celui de I'émission. La molécule absorbe un

photon incident d’énergie hC/A et passe de 1’état excité 1 a 1’état 2.

Figure 1.4: Schématisation de I'absorption spontanée

De maniére analogue aux deux autres cas, on a:

- = = 13
A’at ,, —4& =Nz, (13)

ou B, représente le coefficient d'Einstein d'absorption.

1.1.1.3 La dispersion
Le phénomeéne de dispersion correspond a une variation de la trajectoire de la molécule
sous l'action d'un photon. Cette variation peut s'accompagner ou non dun échange

d'énergie; la dispersion est dite inélastique si E,#E}, sinon elle est dite élastique (E>=Ej).



Figure 1.5: Schématisation de la dispersion

1.1.1.4 Conclusion

Le rayonnement est un mode de transfert de chaleur caractéris€é par la
propagation d'ondes électromagnétiques (i1 ne nécessite donc pas de support
matériel). Au cours de sa propagation, des interactions peuvent intervenir entre les
photons qui forment l'onde incidente et les molécules du gaz qu'il traverse. Ces
interactions ont lieu pour des nombres d'ondes bien spécifiques, inhérents au gaz
considéré, et permettent des transitions énergétiques au sein des molécules. Ces
transitions entre deux niveaux énergétiques modifient, en outre, le nombre de photons
formant I'onde incidente et conséquemment la valeur de la variable intensité associée

a la quantité d'énergie transportée par rayonnement.
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1.1.2. Les transitions énergétiques

1.1.2.1. Mécanismes

La nature des transitions €nergétiques dépend de 1'état d'ionisation (ionisée ou
non) de la molécule. On observe ainsi trois transitions différentes:
— les transitions liée-liées (non ionisée)
— les transitions liée-libres (ionisée)
— les transitions libre-libres (ionisée)
Les deux derniéres transitions ont lieu principalement a de trés hautes températures (a
partir de 10 000K) et sont étudiées lors d’analyses des transferts radiatifs dans les
atmosphéres planétaires [3, 4], ou dans les plasmas.
La transition liée-libre correspond & la photoionisation ou a la photodissociation
d’une molécule lors de I’absorption d’un photon: les électrons et les ions, initialement
dans un état lié, se désolidarisent en acquérant une énergie cinétique proportionnelle a
I’énergie du photon.
La transition libre-libre correspond & des changements d’énergie cinétique qui
s’operent lorsqu’un électron interagit avec un ion positif, ou lorsqu’une particule
chargée interagit avec une particule neutre.
Ces deux transitions n’ont que peu d’importance pour les applications industrielles en
combustion, ou les températures usuelles varient entre 1 000 et 2 S00K (les
réfractaires utilisés en combustion acceptant des températures maximales aux parois

de l'ordre de 1 500 K).



Les transitions majoritairement présentes sont les transitions liée-liées. Elles
correspondent aux changements de niveaux quantiques d’énergie au niveau atomique
de 1a molécule. Alors que pour des gaz constitués d'une seule substance moléculaire
(par exemple N, et O), ces transitions sont exclusivement des changements
d’énergies électroniques, notées E,, elles correspondent aussi pour les gaz de plus
d'une substance atomique (par exemple H,O et CO,) a des variations d’énergies
vibrationnelles E, et rotationnelles E,. Les énergies nécessaires pour ces changements
de niveaux quantiques dépendent du type de variation considérée.

Les ordres de grandeurs sont les suivants [5]:
— E,: quelques J/mol
— E: quelques kJ/mol
- E,: quelques dizaines de kJ/mol
Ce systtme discret d'énergies de transitions rotationnelles, vibrationnelles ou
électroniques forme un spectre discontinu, et les raies monochromatiques, qui le
constituent, apparaissent dans des domaines de fréquences différents.

Ainsi, les transitions rotationnelles pures, nécessitant peu d’énergie, apparaissent
dans I’infra-rouge (IR) lointain, pour des longueurs d’ondes variant entre 20 et 1 000
um. Les transitions de vibration se manifestent simultanément avec des transitions de
rotation entre 1 et 20 um ; elles sont nommeées transitions vibrorotationnelles. Ces

deux sortes de transitions n’apparaissent que pour un gaz comportant des molécules
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hétéropolaires®, comme par exemple H,0, CO; et CO. Les transitions électroniques

fournissent quant a elle des raies essentiellement dans 1’ultra-violet (UV) (de 102 a

0,4 um) et dans le visible (de 0,4 4 0,7 um).
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Figure 1.6: Evolution de 1a fonction de Planck en fonction de la longueur d'onde et de la température

faible contribution des phénomeénes énergétiques existant pour des longueurs d'ondes
inférieures a 0,7 um ou supérieures & 6 um; ceci illustre la faible influence des transitions

électroniques et rotationnelles pures dans les cas d’applications

On peut

observer sur la figure 1.6, pour des températures allant jusqu'a 2 500 K, la

2 molécules non-linéaires présentant un moment dipolaire permettant divers états rotationnels et vibrationnels.

industrielles de
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combustion. Pour cette raison, les gaz tels que O,, N3, qui ne poésédent pas de moment
dipolaire, sont considérés comme non participants (transparents).

Lorsque les réactifs sont en proportion quasi-stoechiométrique, les produits de
combustion sont 1'azote diatomique, la vapeur d'eau, le dioxyde de carbone, le monoxyde
de carbone et des traces d'autres gaz, tels que les produits de réactions, le dioxyde d'azote...
Pour le transfert par rayonnement couplé aux études de combustion, les gaz participants
considérés sont ainsi la vapeur d'eau, le dioxyde de carbone et le monoxyde de carbone.
Cependant ces trois gaz ne revétent pas la méme importance. On peut hiérarchiser
l'importance de leur présence sur les propri€étés du mélange gazeux en analysant tout
d'abord leur concentration dans le gaz de combustion mais aussi leur étalement spectral [1].
Ainsi, le poids de H,0, dont le spectre évolue entre 100 et 9 000 cm™ (ou encore entre 1,11
et 100 pm) est plus important que celui du CO,, dont le spectre n'évolue qu'entre 200 et
5500 cm™ (ou encore entre 1,82 et 50 um) et qui posséde des bandes de transparence plus
marquées entre ses quatre bandes d'émission primaires. Dans les études qui sont faites dans
cette these l'influence du CO est négligée devant celle de H,O et de CO,; cette
simplification se base sur des études antérieures qui ont montré que l'influence du CO
représentait environ 2% du rayonnement des deux autres gaz [5b]. De ce fait, les mélanges
gazeux, qui sont considérés dans les transferts radiatifs en combustion, sont des mélanges
composés de x moles de H;O, y moles de CO; et z moles d'un gaz radiativement neutre

(généralement Nj).
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1.1.2.2. Conclusion

L'étude du rayonnement dans des enceintes de combustion nécessite de connaitre avec
exactitude les caractéristiques des différentes raies spectrales correspondant surtout aux
transitions vibrorotationnelles de la vapeur d'eau et du dioxyde de carbone. Cette démarche
est cependant fort délicate du fait du trés grand nombre de ces transitions (quelques 10°
raies). Un exemple de ces transitions ayant lieu pour la vapeur d'eau a une température de
1 000 K, une pression de 1 bar et pour un nombre d'onde variant entre 660 et 670 cm™ (ou
entre 14,93 et 15,15 um) est présenté sur la figure 1.7 [4]. La grandeur caractéristique des
amplitudes de ces transitions est le coefficient d'absorption du gaz k,; il correspond a la
capacité du gaz a absorber ou & émettre pour une longueur d'onde, une température et une
pression données. Il permet de quantifier les transformations qui ont lieu au sein de l'onde

au cours de sa propagation.
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Figure 1.7 [4]: Variation du coefficient d'absorption de la vapeur d'eau a 1 000K, 1 bar
pour l'intervalle de nombre d'onde [660;670 cm™']
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1.2 L'équation de transfert radiatif

Au cours de sa propagation dans un milieu gazeux participant, l'onde émise par une
surface s; va subir des transformations, qui peuvent avoir trois origines (Cf. §1.1.):
absorption, émission ou dispersion. L'équation gouvernant la variation de l'intensité de cette

onde est nommée 1'Equation de Transfert Radiatif (ETR); sa formulation est la suivante:

dl -
~2{s) ==k, +0,)1,(5)+ kvlf(s)+:;fL [0(z.5)8,(s) (1.4)
§ — A N 7T 4wt )
B

Le terme A correspond a l'atténuation du rayonnement par absorption dans le milieu (k,) et
par dispersion (oy), des photons se propageant dans la direction £ sont déviés dans une
autre direction. Le terme B représente le renforcement du rayonnement par émission (k,) et
par dispersion (0,), des photons se propageant dans une direction autre que £2 sont déviés
dans cette direction. Par ailleurs, le terme d'émission du gaz, k\,IS( s), est relié a
I'émissivité de corps noir propre au volume de gaz considéré, c'est a dire relié a la
température du volume, tandis que le terme d'absorption, k,/,( s ), est relié au rayonnement
incident, qui dépend des températures des volumes de gaz précédents. L'évolution de
I'intensit€ du rayonnement est schématisée a la figure 1.8.

Pour les études comparatives effectuées dans les chapitres 3 et 4, les phénomeénes de
dispersion ont été omis afin de simplifier les calculs, cette simplification n'est cependant
aucunement due 2 des limitations des modeles de gaz gris. Pour des applications
industrielles, 1'utilisation de modeéles de Mie pour prendre en compte la présence de suies

doit €tre envisagée [5c].
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Renforcement par dispersion

Renforcement par émissio

1I(s)

Figure 1.8: Schématisation des transformations apparaissant au cours de la propagation du rayonnement.

1.3 Résolution spatiale de 1'équation de transfert radiatif

LETR est une équation délicate & résoudre. Elle doit &tre non seulement intégrée sur
tout I'espace considéré mais aussi sur tout le domaine spectral. Certaines approximations
analytiques peuvent étre réalisées afin d'obtenir un résultat qualitatif pour des cas
monodimensionnels simples, mais il est nécessaire d'utiliser des codes numériques pour des
résolutions rigoureuses. Deux algorithmes doivent en fait étre utilisés de concert: le premier
sert 4 la résolution spatiale de 1'ETR, le second permet de modéliser les variation du

coefficients d'absorption avec la longueur d'onde (ou le nombre d'onde).
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1.3.1 Hypothese de gaz gris

Comme il peut étre observé sur la Figure 1.7, le coefficient d'absorption de la vapeur
d'eau (comportement similaire pour le dioxyde de carbone) a une dynamique trés forte en
fonction du nombre d'onde. Une simulation rigoureuse d'une telle évolution demande d'une
part une parfaite connaissance des diverses transitions énergétiques du gaz et d'autre part
des outils informatiques suffisamment puissants pour pouvoir calculer par la suite les
transferts de chaleur qui leur sont associés. Les outils informatiques étant trés peu
développés dans les années 50, une simplification de I'équation de transfert radiatif a
consisté a rechercher un gaz de coefficient d'absorption constant qui pourrait reproduire de
facon acceptable le comportement du gaz réel; ce gaz équivalent est appel€ un gaz gris. Des
tables ont ainsi ét€ développées par Hottel [6-8] afin de pouvoir prédire la valeur du
coefficient d'absorption a utiliser, en fonction de la température moyenne du milieu, de sa
nature (COz, H,O ou mélange des deux), de sa pression partielle et de la longueur
caractéristique de I'enceinte.

11 convenait ensuite de développer des codes numériques afin de résoudre I'ETR pour

un gaz gris. Dans la suite de ce chapitre, les équations seront explicitées pour des gaz gris.

1.3.2 Méthodes de référence

Diverses méthodes ont été développées afin de pouvoir résoudre 1'ETR. Les plus
connues sont incontestablement la méthode de Monte Carlo, la méthode de zones et les
méthodes de flux dont font partie les méthodes aux ordonnées discrétes (MOD). Les deux

premiéeres méthodes faisant souvent office de références, une bréve description de leurs
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principes fondamentaux est fournie dans les paragraphes ci-dessous. Le lecteur peut se
référer aux diverses publications qui y sont mentionnées afin d'obtenir de plus amples
informations. Ces deux méthodes sont cependant contraignantes en temps de calcul si bien
que d'autres méthodes telles que celles du lancer de rayons ou des ordonnées discrétes leur
sont parfois préférées. Dans le cadre de cette thése, la méthode retenue est celle des
ordonnées discrétes; une description détaillée en est faite au §1.4. Une attention toute
particuliére est apportée aux algorithmes numériques utilisés lors des résolutions des cas

mono et bidimensionnels.

1.3.2.1 La méthode de Monte Carlo [9-10]

La méthode de Monte Carlo est une méthode statistique, qui consiste & représenter le
transfert radiatif par une succession d'événements aléatoires. Pour chaque cellule de
I'enceinte un nombre N de photons est émis; pour chacun d'eux, des nombres aléatoires sont
introduits afin de caractériser leur direction de propagation, leur distance parcourue avant
absorption, leur absorption ou leur réflexion s'il atteint une paroi... Un historique de leur
propagation permet ensuite de calculer les flux au niveau des parois et la divergence du flux
dans le milieu. En utilisant un nombre N suffisamment grand (de 1'ordre de 10 000), cette
méthode fournit des résultats de trés grande précision mais devient trés coliteuse en temps
de calcul. La méthode de Monte Carlo est ainsi couramment utilisée dans les domaines
militaires, ou la précision des résultats est primordiale, mais est actuellement plutdt
considérée dans le domaine industriel comme une méthode de référence idéale pour valider

des méthodes plus rapides.
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1.3.2.2 La méthode de Zones [9]

Cette méthode consiste a subdiviser le domaine étudié en un nombre suffisant de zones
volumiques (au sein du milieu) et surfaciques (au niveau des parois), afin que puissent étre
considérées uniformes leur température et leurs propriétés radiatives. Le calcul du transfert
radiatif est obtenu en établissant un bilan énergétique sur chaque zone en tenant compte des
échanges thermiques entre la zone considérée et toutes les zones du systéme. La complexité
de cette méthode réside d'une part dans le calcul des "aires d'échange direct” et des "aires
d'échange total" représentant la "visibilité" de deux zones entre elles, et d'autre part dans la
résolution matricielle du systéme d'équations propre au bilan énergétique. Une formulation
plus détaillée des aires d'échange et du bilan matriciel est présentée au §2.2.3.2 traitant du

modele de somme pondérée de gaz gris.

1.4 Les méthodes des ordonnées discrétes (MOD)

La méthode des ordonnées discrétes fut développée originellement en 1960 par
Chandrasekhar [11] dans le cadre de travaux sur les étoiles et les radiations atmosphériques.
Elle fut ensuite I’objet de nombreuses études en neutronique, dont les plus reconnues sont
celles de Carlson et Lathrop [12]. Son essor dans le domaine des transferts radiatifs est plus
tardif et doit attendre les années 80, avec par exemple les travaux de Fiveland [13],
Jamaluddin [14] ou Truelove [15]. Ces diverses études ont permis de souligner, pour les cas
usuels, deux qualités de cette méthode: la rapidité des calculs (par rapport aux méthodes de
zones ou de Monte Carlo) et la'bonne précision de résolution. Depuis les années 90, un

engouement de plus en plus prononcé pour la MOD apparait, et de nombreuses variantes de
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la méthode initiale de Carlson et Lathrop sont développées, permettant entre autre son

application pour les géométries complexes [3, 16-18].

1.4.1. Principe de la méthode [3, 10, 18]

La recherche de l'intensité en chaque point de I'espace nécessite de résoudre 'ETR en
traitant sa dépendance vis-a-vis des directions angulaires du rayonnement, de la position du
point considéré et des évolutions spectrales. Afin de simplifier cette résolution,
Chandrasekhar a proposé de traiter la dépendance directionnelle en utilisant une

discrétisation angulaire: le rayonnement ne "s'effectue” plus que selon un nombre M donné
q

de directions 2n(u,,,1,,,£,). L'intensité totale en un point, I(s), s'obtient en résolvant tout

d'abord les équations de transfert radiatif propre aux M directions, qui permettent d'obtenir
les intensités directionnelles I,(s), puis en sommant ces intensités directionnelles

préalablement multipli€es par un coefficient de pondération @y,
M
I(s)=Y w,l,(s) (1.5)
m=1

Ces directions et les poids qui leur sont affectés sont définis par des quadratures angulaires.

1.4.2. Choix des directions et de leur facteur de pondération
Diverses quadratures angulaires sont disponibles dans la littérature; la famille la plus
utilisée est la quadrature Sy [12], cependant différentes études sont aussi réalisées a I'aide

de la quadrature Ty due & Thurgood [19]. Ces deux familles vérifient toutes deux les mémes
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critéres de symétrie afin de ne privilégier aucun sens de propagation, mais se différencient

lors du choix des directions et des coefficients de pondération qui leur sont associés.

1.4.2.1 Les lois de symétries
Deux critéres fondamentaux de symétrie ont initialement €té introduits pour ces

quadratures. D’une part, afin d’assurer une symétrie par rapport aux plans de coordonnées,

si la quadrature contient la direction Q(,u,n,é‘), alors elle contient aussi les directions

Q-unE), Qu-ng), Qun-£), Q-p-ng), QA-mn-&), Qu-n-E) et

—

Q(- u,—n,—£), et elles ont toutes le méme facteur de pondération. D’autre part, afin

d’assurer une invariance par rotation de 90° autour des axes de symétries, si la quadrature

contient la direction ﬁ(,u,n,f), alors elle contient aussi les directions Ei(n,é, u“),

5(5, 4n), 5(77 w.€), ﬁ(y,f,n), 5(677 ). Les facteurs de pondérations doivent 12 aussi
étre les mémes. Ces deux invariances sont tout a fait 1égitimes dans le cas de géométries

simples mais peuvent paraitre moins nécessaires dans le cas de géométries complexes.

1.4.2.2 Le choix des directions et de leur poids

La quadrature Sy se base sur une série de relations analytiques afin de définir ses
directions et les poids. Cette quadrature est tout d'abord caractérisée par son ordre N (pair),
qui correspond & un nombre M total de directions de N(N+2). Il n'est en fait nécessaire de

caractériser ces directions que sur un seul octant, les autres directions pouvant €tre obtenues
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en utilisant les relations de symétrie. Deux relations sont introduites pour le calcul des

poids et des directions:

- L'équation de conservation de l'intensité de corps noir (moment d'ordre 0)

m
m=1 g

M
Y0, = [de2=4n (1.6)
- L'équation de conservation du flux (moment d'ordre 1)

M
Y 0, = [pd2=0 (1.7)
m=1 Ay,

Pour des ordres supérieurs ou égaux a 6, des degrés de liberté apparaissent pour le choix

des directions et des poids, et il convient d'introduire de nouvelles relations telles que celle

de Truelove:
M
Dltnlw, = [pae (1.8)
mig fy, <0 27 tq u<0

Cette relation illustre le fait que le calcul du flux incident au niveau des parois est effectué
sur une moitié du domaine spatial (définie par le sens de propagation). Les valeurs des
directions et des poids des quadratures S, Sy, S et Ss sont explicitées aux références [9, 10,
19]. Toutefois, deux problémes sont inhérents & cette famille de discrétisation. Le premier
provient de l'apparition de poids négatifs pour un ordre N supérieur ou égal a 12 et le
deuxiéme de la non uniformité de la distribution des directions dans le domaine angulaire,

ce qui favorise les effets de rayons [3, 19].
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La quadrature Ty fut développée par Thurgood afin d'essayer de pallier aux deux
problémes décrits ci-dessus. Au lieu de recourir a des équations de conservation pour
définir les directions dans le premier octant, cette méthode s'appuie sur des concepts
géométriques. Elle consiste tout d'abord & mailler le triangle équilatéral défini par les
sommets (1,0,0), (0,1,0) et (0,0,1) en N (pour une quadrature d'ordre N) triangles
équilatéraux égaux (Figure 1.9), puis de tracer les N? droites passant par l'origine du repére
et chacun des centres des triangles; ces droites définissent les N directions du premier
octant. Le poids de chacune des directions est représenté par l'aire correspondant a
l'intersection de la sphére unité avec la pyramide ayant pour sommet l'origine et passant par
le triangle associ€ a la direction considérée. Les directions définies sur les autres octants se
déduisent en utilisant les relations de symétrie explicitées au §1.4.2.1. Le nombre total de
directions correspondant a une quadrature Ty est 8N°. Les directions et les poids des T; (1=2,

...10) sont explicitées dans la thése de Thurgood [19].

p ’ / *
/3
) m 0,1,0
; / ,

vi
/ *

Figure 1.9: Discrétisation T sur le premier octant
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1.4.3 Résolution de I'ETR a l'aide des méthodes aux ordonnées discrétes
Afin de calculer les intensités totales en chaque point de 'enceinte, il est nécessaire de
calculer les intensités directionnelles pour toutes les directions de la quadrature utilisée. Il

convient ainsi de résoudre une famille d'équations de la forme:

ﬁV[I(s_Q)QLI(s.Q) (1- w(s))z(s)+“;f” j¢(g’,§5)z(s,§)d§’ (1.9)
45t

o(s)

B(s)

A(s)=k(s)+0(s) correspond au coefficient d'extinction, et w(s) & I'albédo, @ s )=

Cette équation est écrite ici sous sa forme générale multidimensionnelle pour un gaz gris
(les modeles de gaz réels ne seront introduits qu'au second chapitre); dans les paragraphes
suivants, sa formulation est adaptée au nombre de dimensions considérées. Trois
formulations sont présentées, la premiere concerne des géométries monodimensionnelles et

les deux autres des géométries bidimensionnelles.

1.4.3.1 Géométrie monodimensionnelle

La méthode de résolution présentée ci-dessous est celle utilisée dans le chapitre 3 pour
effectuer des études préliminaires des différentes modélisations des gaz réels. Afin de

transformer 1'équation (1.9), divers changements de variables sont effectués. D'une part, le

terme source radiatif S(s,.é) est défini:

S(5,82)=(1-w)1°(s, g)+— [#l@.2)1(s.2)asz (1.10)

47[_;,
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D'autre part, des variables mieux adaptées aux milieux monodimensionnels sont introduites
telles que 1’épaisseur optique 7 = B(z)z et I’angle 8 formé par la normale 7 et la direction

de propagation.

2
En utilisant la fonction de phase mondimensionnelle ¢(¢9,6’)=2—1—J‘¢(~, -’)d(o, la
7T
0

fonction S(s,Q)’ peut alors se reformuler comme suit:
) H4
S(7,0)=(1-w )1"(r)+3 [0(6.0)1(z.0')sin6 dor
0

La formulation de ’ETR pour un milieu gris s’exprime alors de la maniére suivante :

coseﬁc’l’f(f)z(s(f,a)-zg(r)) (L11)

ou encore, en posant cosd =y,

u—=(r)= (5. 1)-1,(2)) (1.12)

Q Q
z /Pn Mur 2 / /
Z, ION /L.(s)z /

i —~ Zo=Sox L
)7 I >

>~
~

Sens positif
>
>
>

Figure 1.10: Schématisation du milieu monodimensionnel
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Le milieu étant monodimensionnel, tous les points situés a la _méme hauteur z ont les
mémes caractéristiques; les deux intensités directionnelles I4(s) et Iy(s), sont ainsi
identiques. La discrétisation consiste alors & découper l'espace compris entre les deux
plaques en une succession de N strates, puis & quantifier sur chacune de ces strates les
intensités totales I(i). Il convient cependant de connaitre dans un premier temps toutes les
intensités directionnelles /(7). Pour cela, deux catégories d’intensités directionnelles sont
définies :

- lesintensités I () dont le sens de propagation est positif (u>0)

- les intensités 7, (z) dont le sens de propagation est négatif (u<Q)

Les deux jeux de directions correspondant aux sens de propagation positif et négatif sont

les mémes au signe prés: si 4; est la ™ direction de la propagation positive alors - est la

j™ direction de la propagation négative. Par ailleurs les poids associés a ces deux
directions sont identiques (@).
En intégrant directement I’ETR selon 7 le long d’une direction donnée L, les expressions
de ces intensités sont :
G _(&-7)
Ii)=TLe * +j—ll1;S(z",ﬂ)e 4 dr
0

(zp-7) % _mi-7)
@=Le * +[=5@.pe “ dr (1.13)

7L

Ly

ou I; et I; sont les conditions limites au niveau des parois diffuses 1 et 2.
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4 _ 0
4 _810’1"1 +(l I)J‘F(Tpﬂ)ﬂdﬂ
7 T2
4 _ 1
I, =£2£TL+Q———8-Z—ZJ‘I+(TN,/1),L1 du (1.14)
T T 9

A Tlaide de ces relations, les intensités directionnelles peuvent étre calculées
numériquement, en utilisant d’une part une procédure itérative de convergence et d’autre
part la relation de récurrence entre deux nceuds successifs i et i+1 (Figure 1.11). Cette

relation est explicitée ci-dessous pour les intensités I, (z) :

Tl gy _n-7)

Li(i+l)=Ie * +J.;‘1—S('z",,u)e Ao dr
0

o ) % _i-7) _(in-1) Tl g _tin-7)
=le "xe * + J.—S(z",,u)e A odr |xe H +I—Sr M)e * o dr
U
0
(1.15)
ou bien:
A _(zin-1)
(z+1)-—I+(l)e 4oy j— 4 dr (1.16)
. M

Cette expression est tout a fait similaire pour I, (z) L'intensité totale se déduit ensuite des

N/2
intensités directionnelles comme suit: I(i)= Za) ; (I ;j( i)+1- ”j( i )).
j=1
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Les flux pariétaux sont définis quant & eux par:

N/2
G= Yolu I (1)+(~;) 1, (1)
j=l

¥ /2 (1.17)

a= Yo, L (N )+(~u;) I, (N)
=1

I" (7} 1)
$ I (75 4)

u=0

I,

Figure 1.11: Relation entre deux intensités directionnelles consécutives

1.4.3.2 Géométrie bidimensionnelle

La seconde partie de 1'étude des différentes modélisations étant bidimensionnelle, une
présentation de l'implantation numérique adaptée a cette dimension est réalisée ci-apres.
Apres une présentation de la version classique pour des géométries simples, une version
permettant d'étudier les géométries complexes est explicitée. Cette méthode est celle
utilisée lors de 1'étude bidimensionnelle des gaz réels. Les milieux considérés dans cette

étude étant non dispersifs, les termes ofs) ne seront pas considérés.
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1.4.3.2.1 Géométrie bidimensionnelle simple
Les premiers calculs de transferts radiatifs avec la méthode des ordonnées discretes ont
été effectués pour des géométries cartésiennes (ce qui ne sera pas le cas dans cette études).

La formulation de 1'équation (1.9) pour une telle géométrie est la suivante [19]:

dl; . dl; ;
L,],m +77m i,],m =—k (I

0
e & i i\ijm =T (T )) (1.18)

My

Afin d'exprimer numériquement les dérivées des intensités [;; », les intensités latérales des

cellules ont été€ introduites (Figure. 1.12):

dijm Lijme=Lijmw

dx Ax (1.19)
dIi,j,m _ Ii,j,m,N _Ii,j,m,S
dy Ay

gl

=1
\

Figure 1.12: Discrétisation pour une géométrie simple bidimensionnelle
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L'équation (1.18) peut alors étre formulée comme suit:

KAy, (I ijmE i jmw )‘*‘ N AX; | (I ijmnN L jms )+ ki jAx; ;4y; i1 o, = ki 1A% Ay, T % T, ;)
(1.20)

ou Ax;; et Ay;; correspondent respectivement a la largeur et a la hauteur de la cellule (i,j);

ces deux grandeurs peuvent varier en fonction de la maille considérée.

Le probléme inhérent a cette formulation réside dans son nombre d'inconnues. En effet,

supposons une direction Qm définie par deux vecteurs directeurs (4, et 7, positifs, les

N

intensités latérales Ouest (W) et Sud (S) seront connues & partir des autres cellules
traversées et des conditions aux parois, mais il reste trois inconnues a quantifier: les
intensités latérales Est (E) et Nord (N) et bien sir l'intensité centrale (Figure 1.12). Afin de
pallier a ce probléme, une interpolation est introduite; elle permet d'exprimer les intensités
latérales inconnues en fonction des intensités latérales connues et de l'intensité centrale.
Différentes interpolations sont possibles, définissant ainsi une famille de méthodes aux

ordonnées discrétes. L'interpolation la plus classique est celle exprimée ci-dessous:
Ii,j,m = pIi,j,m,inconnue + (1_p)li,j,m,connue avec 05 < p <1 (121)
Pour la direction choisie dans notre exemple, cette interpolation permet d'écrire les deux

€quations suivantes:

Li ime =Pl jm— (1 - p)Ii,j,m,W

(1.22)
L jmn =Plijm— (1 - p)Ii,j,m,S
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Ces relations permettent de faire disparaitre les intensités latérales inconnues dans (1.20), et
de calculer I'intensité centrale. Les intensités latérales [;jn £ et I;;»y peuvent ensuite étre
déduites de (1.22) et deviennent les deux intensités latérales connues de la cellule (i+1,j+1).
Deux valeurs de p ont été le plus souvent utilisées. La premiére est p=0.5, qui correspond
au schéma Diamant [3, 10]. Ce schéma peut donner naissance localement a des luminances
négatives, ou a des surévaluations lorsque les luminances négatives sont bloquées
artificiellement a zéro; ceci se traduit par des oscillations au niveau du calcul du flux
pariétal et peut entrainer la divergence de l'algorithme ou la convergence vers une solution
erronée. La seconde est p=1, et correspond au schéma Step {3, 10]. Ce schéma ne produit
pas de luminances négatives, mais ses résultats dépendent plus de la finesse du maillage [3,
10]. Malgré les inconvénients cités ci-dessus, cette famille d'interpolation est largement
utilisée, a titre d'exemple on peut se reporter aux ouvrages [14, 20-21].

D'autres interpolations ou schémas sont disponibles dans la littérature, tels que les schémas
exponentiel, d'El Wakil ou Heart [3, 22]; d'autres techniques utilisent aussi la méthode des

éléments finis [22b].

Algorithme de calcul des flux pariétaux pour un champ de température donné

Soit une enceinte bidimensionnelle dont le champ de température est spécifié, 1'algorithme
de calcul permettant de quantifier les valeurs des flux pariétaux en utilisant la méthode aux
ordonnées discretes classique est le suivant:

1) Choix du maillage et de la quadrature

2) Entrée du champ de températures
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Initialisation des conditions limites (aux parois)
3) Jusqu'a convergence des intensités centrales ou latérales:
- Pour chaque direction m, les intensités centrales directionnelles sont
calculées en suivant le sens de propagation de la direction considérée: chaque intensité
inconnue est quantifiée a partir d'intensités latérales qui viennent d'étre recalculées

(maillage structuré) (Eq. 1.21). Ensuite, les intensités latérales inconnues sont déduites (Eq.

1.22).

O Intensité définte parles C.L.

< Intensité calculée

# Intensité mconnue

Cellule déja étudiée

Figure 1.13: Propagation des informations dans le cas d'une géométrie simple

- Mise 2 jour des conditions limites au niveau des parois

1-¢ - —
Im,sortarzt( P)= 810( P)+ —;__ _Zwm’(n ¢ ‘Q)Im’,entrant( P) (1.23)

ne 2 m’ >0
oll @, correspond au coefficient de pondération relatif & la m' ™ direction.

Pour le point P présenté sur la figure 1.13, cette relation s'exprime comme suit:

l1-¢ - =
Im,W(ite’ration i+1)( P) = gIO( P ) + 7_ _Zwm' (n M 'Q)Im',W(itération i)( P) (124)
n..Qm'>0




4) Calcul des intensités centrales totales

Mk

I . =

i,j a)mI

i,j,m
1

3
1l

5) Calcul des flux pariétaux

Exemple au point P

M o —
g(P)= Ea)m(n O.Qm)Im,W(P)

m=1

6) Calcul de la divergence du flux

~Vgq; ;= klli,j "4”Ii?jJ

1.4.3.2.2 Géométrie bidimensionnelle complexe

(1.25)

(1.26)

(1.27)
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La méthode aux ordonnées discrétes utilisée dans le cadre de cette thése est la méthode

développée par Sakami et al [16-17], qui permet d'étudier toute forme bidimensionnelle (1a
version tridimensionnelle est aussi développée [18]) simple ou complexe. Cette méthode
introduit, comme les versions classiques, les intensités latérales des cellules, mais elle se
particularise de par la nature de son maillage. En effet, afin de pouvoir étudier des

géométries complexes, le maillage utilisé est non structuré et se compose d'un agencement

de cellules triangulaires. Un exemple d'un tel agencement est illustré & la Figure 1.14.
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Figure 1.14: Exemple de maillage triangulaire non structuré

L'équation (1.18), exprimant le probléme bidimensionnel classique correspondant & un
maillage quadrilatéral, doit étre modifiée pour le maillage triangulaire. Cette formulation

s'obtient en transformant 1'équation (1.9) pour un gaz non dispersant, rappelée ci-dessous:

L Slis B @ s 7)=r
k(s)V[I(s,Q).Q}+I(s,.Q)—I (s)

En intégrant cette équation sur toute la surface S; d'une cellule i du maillage, elle devient:

J s %S)V[I (5.2 )E]d): + Hs,. I(5,2)ds = Is,- 1%s)dz (1.28)

Cette intégrale de surface se transforme ensuite comme suit en appliquant le théoréme de
Gauss:

3 f— — — —_
—1—2(:2 . n,-,k)l,-'k LR)+I(2)=10 (1.29)

ki i k=1
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Les termes k;, I,( £2 ),n;;,1; ;,1; (£ ) introduits dans cette équation sont définis ci-dessous:
siéme

- k;i: le coefficient d'absorption moyen de la i~ cellule

iéme

- 1 5 ): la luminance centrale de la 7*™ cellule

zi(§)=%ﬂsz( 5,92 )dZ (1.30)

iéme

- #;; : la normale extérieure du K™ coté de la i°™ cellule

- 1,2 1a longueur du ¥*™ cbté de la ™ cellule

4 £2 ): Ia luminance latérale du ¥2™ coté de la /™ cellule

— 1 —
(@)= I, 152z (131)

L'expression de l'équation (1.29) pour une direction §;de la quadrature angulaire peut

s'écrire comme suit;

1 3
Lim = Iio - kS"z¢’i,k,mli,in,k,m (1.32),
9 k=1

1
les termes @;x» correspondent aux produits scalaires £2,, ®7;, .

Elle met en évidence que, comme pour le maillage quadrilatéral, il est nécessaire de
caractériser toutes les luminances latérales afin de pouvoir quantifier les luminances
centrales. La technique utilis€ée pour calculer les intensités latérales directionnelles

inconnues consiste ici a considérer que l'intensité de chacun des éléments de cette surface
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provient d'un élément de surface d'un c6té ol I'intensité est connue. Son intensité peut alors
étre déduite en intégrant directement 'ETR le long du cheminement du rayonnement":
st
= = —ki(ss- ~ki(ss-
I(5;,2)=1(s55,2)e "7 g, [10 ™ s (1.33),
Sd

ce qui s'écrit encore le long d'une des directions de la quadrature:
L(s;)=I(sy)e 0™ 4 101 7M7) (1.34)

L'intensité latérale totale s'obtient ensuite en réalisant une moyenne des intensités de

chacun des €léments de surface du coté considéré.

Exemple de calcul d'une intensité latérale

Soit une cellule i du maillage et une direction m données telles que la cellule posséde une
seule intensité latérale inconnue (face 1, Cf. Figure 1.15). Deux sections de cette face vont
devoir étre étudi€es: la premiére (2) voit le rayonnement provenir de la face 2, la seconde
(3) de la face 3. L'intensité latérale du c6té 1 s'obtient en calculant la moyenne des
intensités latérales ponctuelles I; ; . (p1) de ce cOté.

L'expression analytique de l'intensit€ moyenne latérale I;  , est:

1 ¢ia
Liim -EIO L1l 1 )iy (1.35)

Soit encore en considérant s€par€ément les rayonnements provenant des cOtés 2 et 3:

1 liy—d L,
Liym = TDO ULl Py )y +L, :_d Iipm( Py )dP1:| (1.36)
i1 i

¥ les indices d et f correspondent respectivement a départ et final
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En utilisant la relation (1.34), (1.36) peut se reformuler de la maniére suivante [17]:

Figure 1.15: Obtention de l'intensité latérale inconnue du c6té 1 a partir de celles des deux autres cotés

Ou encore, en utilisant les angles définis sur la figure 1.15:

sin¢y sin _ sinc, sin _ _
N T y26T+Ii3m——. 2 7’3eT+Il_0(1_e T) (1.38)
’ T sina siny, U osingg siny,
-T _ 1-e7° _ kili,2 sina2 _ kili,:,‘ sinal
avec e = et 7= - = :
T /'uZ +§2 siny, \/‘uZ .,_52 siny,

Des expressions similaires a I'équation (1.37) sont obtenues pour les autres secteurs
angulaires (€2,,) pour lesquels les intensités latérales inconnues pourront étre ; ; ,, et/ou I; 2 m

et/ou Ii 3 m. Six différents cas sont a considérer; ils sont illustrés sur les figures 1.16 (a), (b),
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(©), (d), (e) et (f). Les trois premiéres figures correspondent aux configurations pour
lesquelles une seule intensité latérale est inconnue, les trois suivantes aux configurations

pour lesquelles deux intensités latérales sont inconnues.

Figure 1.16: Illustration des six cas possibles pour le calcul des intensités latérales inconnues
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Comme pour le cas du maillage quadrilatéral, les calculs des inten:e,ités latérales inconnues
et des intensités centrales sont couplés, et il est nécessaire d'utiliser une méthode itérative
afin de pouvoir calculer ces grandeurs. Cependant, du fait de la nature non structurée du
maillage, les cellules ne sont plus ordonnées de fagon consécutive. En conséquence, une
cellule peut voir ses intensités latérales et centrale recalculées a partir d'intensités latérales

d'une cellule voisine dont les intensités n'ont pas été encore recalculées. Ce phénomeéne
peut cependant étre évité en recherchant, pour chaque direction$2, , un cheminement

optimal ne tenant pas compte de la numérotation initiale des cellules, et qui soit tel que les

intensités latérales inconnues de la (i+1)™ cellule de ce chemin puissent étre totalement

28N 2

calculées a partir des i premiéres cellules déja étudiées. Considérons le maillage de la figure
1.17 a, qui est composé de 7 cellules. Pour une direction Qm quelconque, les seules

intensités latérales connues initialement sont celles des cotés correspondant aux conditions
limites. Si I’ordre de numérotation du maillage est suivi, le premier pas de calcul consiste a
calculer pour la cellule 1 'intensité I; 3,, a partir de I; ;, et I;5,,. Cependant I'intensité
latérale du second cdté doit étre supposée puisqu'elle est alors encore inconnue. Ainsi, la
valeur calculée pour I; 3., ne correspond donc pas a sa véritable valeur. Par la suite, cette
erreur se répercute sur le calcul de I3 3, ... De nombreuses itérations sont alors nécessaires
afin de corriger les erreurs introduites par les données manquantes initialement pour cet
ordre de cheminement. Supposons maintenant que pour cette direction un ordre différent de

.ieme

numérotations, renum(i,m) (renumérotation de la i~ cellule pour la direction ém ), soit

aussi affecté aux 7 cellules du maillage; cet ordre est explicité sur la figure 1.17 (b). Si cet
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ordre est suivi, a chaque pas de calcul, toutes les intensités latérales sont maintenant

parfaitement quantifiées; il n'est plus alors nécessaire d'effectuer un calcul itératif.

a) 4 b) 6
6 3® 4 7
(©),
Q. 7 % D@ 2 @ Q. 1 3
/’ G; "-_,,’ 2

— |Ntensités latérales connues (CL)

D Cété 1 de la i®™ cellule

Figure 1.17: Renumérotation des cellules relative 4 la m*™™ direction

Algorithme de calcul

L'algorithme de calcul 1ié a cette version de la méthode aux ordonnées discretes différe
sensiblement de celui présenté pour la version classique; il peut s'expliciter de la fagcon

suivante:

1) Choix du maillage et de la quadrature
2) Renumérotation des cellules pour chaque direction
3) Entrée du champ de températures et des conditions limites

4) Jusqu'a convergence des intensités latérales:
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- Pour chaque direction m, calcul des intensités latérales (Eq. 1.37), puis des

intensités centrales (Eq. 1.32).
- Mise a jour des conditions limites (pour les directions m telles que

n.2m <0)

l1-¢ . =
Im,sortam(P) = gIO(P)+7n_zwm’(n"g)lm’,entrant(P)
n2m>0

Le criteére de convergence est appliqué sur les intensités latérales:

l(li,k,m)" ‘“(Ii,k,m)" _ll <e
Uem)

5) Calcul des intensités centrales totales

Max,-,k,m

M
L=Yaw,l, (1.39)

m=1

6) Calcul du flux aux parois de 1'enceinte

M
q= Y 0Pismlisom (1.40)

m=1

7) Calcul de la divergence du flux

~Vg, = kI, ~4m?] (141)
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1.4.4 Conclusion

La méthode aux ordonnées discrétes est une méthode de résolution de I'€quation de
transfert radiatif qui allie rapidité et précision de résultats; pour ces raisons, elle est choisie
pour les études mono et bidimensionnelles de cette thése. Différentes variantes de cette
méthode sont disponibles, cependant afin de pouvoir étudier des g€éométries complexes (Cf.
Partie IV), la variante retenue est celle développée par Sakami et al, bien qu'elle nécessite
un temps de convergence plus important pour des géométries simples. Deux familles de

quadratures seront par ailleurs utilisées: les quadratures Sy et Ty.
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CHAPITRE 2

LA MODELISATION DES GAZ REELS

2.1 Introduction

La modélisation de gaz réels contenant de la vapeur d'eau ou du dioxyde de carbone
par un gaz gris fut la premiere modélisation usuellement utilisée en combustion dans les
années 70-80. Depuis, diverses autres méthodes ont ét€ développées afin de reproduire le
comportement de ces gaz. Certaines cherchent a modéliser ce comportement sur des
intervalles du nombre d'onde, elles sont nommées les méthodes de bandes, d'autres sur tout
le domaine spectral, ce sont les méthodes globales. Afin de vérifier la validité de chacun de
ces modéles, des comparaisons doivent étre effectuées avec des résultats de référence qui
peuvent €tre trouvés soit par expérimentation, soit avec une méthode éprouvée, soit dans la

littérature (leur validité ayant alors été vérifiée).

2.2 Une méthode de référence: le modéle raie par raie
La modélisation raie par raie est la méthode de référence pour les calculs de transferts
radiatifs dans les gaz non gris. Elle consiste tout d'abord a analyser chaque raie spectrale et
a en dégager les caractéristiques intrinséques:
—  saposition Vv,

— sonprofil F(v-v,) (Figure. 2.1)
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—  sademi-largeur spectral y; 2 mi-hauteur (Figure é.l)

—  son intensité S,
Ces données permettent par la suite de connaitre les coefficients d'absorption pour des
intervalles élémentaires d'environ 107 cm™ de largeur, puis de calculer les transferts de

chaleur qui ont lieu sur ceux-ci.

2.2.1 Les profils de raie et leur demi-largeur

Une raie est la visualisation d’une transition énergétique au sein des molécules
gazeuses ayant lieu pour un nombre d’onde V,, caractéristique du photon interagissant (Cf.
Chapitre 1). Cependant, aucune raie n’est purement monochromatique et posséde un
étalement spectral. Celui-ci peut avoir plusieurs origines, qui sont explicitées ci-dessous. La
connaissance de cet étalement permet de caractériser la raie (profil, demi-largeur) puis de

calculer l'intensité qui lui est associée.

2.2.1.1 Elargissement naturel

Chaque niveau d’énergie posséde un temps de vie fini, régi par les phénoménes
92 . s ” . 200 AE -~
d’émission spontanée. La largeur naturelle spectrale de la raie est définie par Av = el ou

AFE correspond a la différence des deux niveaux €nergétiques, 4 a la constante de Planck et
C a la célérité dans le milieu gazeux. Pour les €largissements naturels, les écarts
énergétiques sont trés faibles si bien que Av est de l'ordre de 10® cm™ [1-2). Iis peuvent

étre négligés devant les autres types d'élargissement.
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2.2.1.2 Elargissement collisionnel
Cet élargissement est dd a la perturbation de la molécule active par son environnement.
Une molécule dans un état 1 passe dans un état 2 sous 'effet des interactions de type

atome-atome a courte distance ou électronique a grande distance.

Fl=v)=" s )

Vr v

Q—XL——b

Figure 2.1: Profil de Lorentz d’une raie
On associe a ces interactions un profil Lorentzien [2, 23]. L'ordre de grandeur des largeurs
des raies de Lorentz est 107> cm™. L’expression de la demi-largeur est assez complexe et

dépend des propriétés intrinséques des molécules perturbatrices [24].

2.2.1.3 Elargissement Doppler
Cet €largissement provient du fait que 1’émission ou I’absorption d’un photon a lieu
dans le référentiel de la molécule active, alors que le phénomeéne est observé dans le

référentiel du laboratoire, par rapport auquel les molécules sont généralement animées
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d’une distribution de type Maxwell-Boltzmann.

A%
Eyv—v,)= 1n2 P[ (v-v, ln2)

v

Yo
L e
Figure 2.2: Profil Doppler d’une raie isolée
%7, )"
La demi-largeur est définie par y, =—~| —In2 | , (2.1)
c\ m

m étant la masse molaire de la molécule active.

On peut cependant négliger I’influence de 1’élargissement Doppler devant celui de
Lorentz tant que la demi-largeur y; est supérieure a jp [1]. Cette hypothése de modélisation
peut typiquement &tre utilisée pour des calculs de transferts radiatifs dans des cas
industriels de combustion. A titre d'exemple, pour du CO, pur & 300 K et pour une pression
de 1 atm, % est de 'ordre de 7 10 cm™ tandis que jp vaut 2 10° cm™. Cependant cette
hypothése n'est plus valable pour des études en métrologie. Il est alors nécessaire d’utiliser

d’autres profils, tels que ceux de Voigt, ou de Stark [1-3].
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2.2.2 Intensité d’une raie isolée
L’intensité d’une raie s’exprime en fonction du coefficient d’absorption au nombre

d'onde central de la raie ky_(en cm™) par:
1 +oo
S, == [k, av (2.2)
n —c0

ou n est le nombre de molécules par unité de volume de gaz participant.

En introduisant la fonction F; qui caractérise 1’évolution du coefficient d’absorption en

+eo
fonction du nombre d’onde et qui est normalisée: f F,(v-v, v =1,0n peut exprimer S,

-—0
comme suit:

k
S =— Y (23)

" nF(v-v,)
Le profil de la raie étant connu, ainsi que n, la seule inconnue est le coefficient k,,. Ce
coefficient peut étre en fait calculé a partir des coefficients dEinstein. On peut en effet
prouver (Annexe A) que I'ETR pour un gaz participant non dispersif s'exprime pour une

raie 1solée comme suit;

dl 1
L4 =hVF(V—Vr) —&LNZ +le NZ-&_NI _IV (24)
s an 81 c
——
émission spontanée émission apparente

ou g;, g2, N; et N, sont respectivement les fonctions de dégénérescence et les populations

des états 1 et 2.

L'expression de 1'émission apparente étant k,d,, I'expression de S, devient en utilisant les
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équations (2.3) et (2.4):
5,2 o228 25
C n g1 n

2.2.3 Calcul du coefficient d’absorption

Pour un gaz réel, les raies ne sont pas isolées et un chevauchement des élargissements
spectraux est observé. La méthode raie par raie consiste a subdiviser le spectre en sous-
intervalles de 102 cm™ de largeur et de calculer le coefficient d’absorption qui lui est

associé en additionnant les contributions de toutes les raies r de tous les constituants i

coexistant dans cette bande Av.

K, = ZEF(V—V, )S . x.p (2.6)

i
ou  p estla pression totale

x; est fraction molaire du constituant i
, .S,
$’r correspond & —=
kT

Des limitations existent néanmoins lors de I’application du principe d’additivité; sa
validité a ét€ mise en défaut au niveau des tétes de bandes ou des ailes lointaines du profil,
ou pour de hautes pressions, ou de hautes températures (2 000K - 3 OO0K) ou pour des
trajets atmosphériques (chemin optique trop important). Des ajustements ont alors &€té
apportés [23], en introduisant une fonction correctrice %.

Connaissant les valeurs du coefficient d'absorption pour chacune des bandes

€lémentaires, il est possible ensuite de déterminer les transferts de chaleur par
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rayonnement. Cependant, 1'étude d'un gaz contenant de la vapeuxi d'eau, dont le spectre
évolue sur 9 000 cm™, 4 l'aide d'un calcul raie par raie nécessite environ 10° subdivisions
spectrales de largeur de 10 cm™. Des calculs de transferts radiatifs avec cette modélisation
ne peuvent donc pas étre utilisés de fagon pratique dans le domaine industriel. Ces calculs

servent généralement de référence pour des méthodes approchées.

2.3 Les méthodes approchées

Lors des transferts radiatifs, on cherche a caractériser des grandeurs (le flux pariétal, la
divergence du flux ...) qui doivent étre intégrées sur tout le domaine spectral. On peut
distinguer deux grandes classes de modeles approchés qui permettent de les calculer, d'une
part, les modeéles de bandes et d'autre part, les modeles globaux. Le concept des modéles de
bandes est de subdiviser le domaine spectral en intervalles tels que, sur ceux-ci, les
propriétés du gaz, des particules et des parois puissent étre considérées constantes. Selon la
largeur des intervalles, le modéle utilisé€ sera soit a bandes étroites pour lequel la largeur Av
est généralement de l'ordre de 25 cm’, soit & bandes larges pour lequel Av peut atteindre
quelques centaines de cm™. Les modeles globaux considérent, quant & eux, les propriétés
radiatives constantes sur tout le spectre ; ils ne fournissent que des flux et des puissances

volumiques totaux.

2.3.1 Les modeéles a bandes étroites

Les modéles a bandes étroites peuvent €tre classés selon leur formulation, soit en

transmissivité moyenne sur chaque bande, soit en coefficient d'absorption. La relation entre
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ces deux parameétres est rappelée ci-dessous:
N
7,(s’— 5)= exp| - J-kv (s")ds" 2.7
-
L'équation de transfert radiatif explicitée au chapitre précédent est formulée en coefficient
d'absorption; elle peut cependant €tre modifiée pour €tre formulée en transmissivité. Cette
transformation pour un milieu émettant-absorbant est présentée ci apreés.

En intégrant 'ETR le long du chemin optique, on obtient, en supposant 1’ enceinte noire:
1,(s)= IV(O)exp[—J.kV(s’)ds’)+JI“,’( s’ )ex _[k ds”)k (s> )ds’  (2.8)
0 0

En introduisant la transmissivité monochromatique

Tv(s’——:» s =ex J.k J 2.9)

- jk (s7ds™ [k (s7)ds [ (smas”

aTv<S - S) : _e : - kv(s’)e‘ = kv(s’)z-v(s’—e s) (2.10)
Js’ os’ os’

il devient possible de déduire la formulation de I’ETR en transmissivité moyenne:

(s—>s)

I(s)=1,(0),(0— s) +j1 (s) ds’ @2.11)

Selon la modélisation des gaz réels utilisée, I'une ou l'autre de ces formulations peut €tre
considérée. Les modéles a bandes étroites présentés dans cette partie sont, d'une part, les
modéles statiques a bandes étroites (SNB) exprimés en transmissivité moyenne, et d'autre
part, la méthode de fonction cumulée du coefficient d'absorption (CK) et une méthode

hybride SNB-CK utilisant les données de la méthode SNB et les concepts de la méthode
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CK, toutes deux exprimées en coefficient d'absorption.
Les codes de calcul développés au cours de cette thése, utilisant la formulation en
coefficients d'absorption, ne sont pas adapt€s pour un couplage avec la méthode SNB. Ce

modele n'est donc que brievement décrit dans cette these.

2.3.1.1 Les modéles statistiques a bandes étroites (SNB)

Ce modele fut développé initialement par Elsasser au cours de ses observations’ des
spectres de gaz diatomiques tels que le CO et le NO [2]: il a cherché a modéliser ces
spectres, sur des petits intervalles de nombre d'onde, par des raies spectrales lorentziennes,

régulicrement espacées, de méme intensité et de méme demi-largeur y; (Figure. 2.3).

—»"

Figure 2.3 Modele d'Elsasser

Ce modele s'est avéré valide pour de faibles épaisseurs optiques et de faibles

températures mais est mal adapté pour la modélisation de spectres complexes comme celui
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du CO; et de H,O [1]. En effet pour ces deux gaz, des superi)ositions de raies sont
observées, et leurs intensités ne sont pas constantes en fonction du nombre d'onde. Il a alors
fallu avoir recours a des hypothéses statistiques afin de modéliser correctement ces gaz; ces
hypothéses sont les suivantes:

— chaque intervalle Av contient un grand nombre de raies

— les positions des centres des N raies sont aléatoires dans 4v

— les intensités des raies suivent une loi de distribution probabiliste P(S,)

— l'absorption dans Avest exclusivement due aux N raies centrées a l'intérieur de Av

— les N raies ont la méme sorte de profil spectral

Figure 2.4: Modeéle statistique

Diverses lois de distribution des intensités ont été proposées selon les cas d'études

envisagés.
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En voici deux exemples:

Sy
— la loi exponentielle de Goody (1952): P(S,):ie o @
(o}

S,

— laloi inverse exponentielle de Malkmus (1967): P(S, )= Sie c (2.12)

Une liste plus détaillée de ces distributions est disponible dans les références [23-26].

Pour les études en milieu anisotherme hétérogéne, le modéle le plus performant utilise
d'une part la loi exponentielle tronquée due a Malkmus et d'autre part 1'approximation de
Curtis-Godson [24]. A l'aide de ces lois, une base de données fournissant les transmissivités
moyennes sur 367 bandes de longueur d'onde de 25 cm™ de largeur a été développée [271,
et des calculs comparatifs monodimensionnels avec des modéles globaux et dautres
modeles de bandes sont disponibles dans les références [28-29]. L'expression des

transmissivités moyennes sur les bandes étroites pour un gaz unique participant est:

zav(L)= exp{-— 2%( \ﬁ + xpLk,, gAV - 1“ (2.13)

Av 4y
pour lesquelles sont définis tous les coefficients ¥,,,d,, etk,,, qui corespondent
respectivement a la largeur moyenne des raies, a 'espacement moyen entre deux raies et au
coefficient moyen d'absorption. Les travaux les plus récents [22, 28-30] utilisant la

méthode SNB se servent des valeurs de ces parametres.

L'expression (2.13) peut par ailleurs s'écrire de fagon simplifiée comme suit:

¢S, représente 1’intensité d’une raie ; ¢ représente quant a lui I'intensité moyenne, o= J’ P(S,)S,dS
,
o
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Tav(L)= exp|r—- -”25(‘/1 +37;SB£ - 1}] (2.14)

ou les grandeurs B et S sont définies par:

=Y
73y, (2.15)
S = xpk,,

2.3.1.2 Le modé¢le de distribution cumulée du coefficient d’absorption
(CK)

Une autre modélisation a bandes étroites, formulée en coeffigients d’absorption, peut
étre utilisée afin de caractériser les échanges radiatifs dans une enceinte; ¢’est le modéle de
distribution cumulée du coefficient d’absorption. Cette méthode se base sur deux concepts
fondamentaux. Le premier est 1ié au fait que la connaissance de la position spectrale des
raies dans un intervalle Av n'est pas nécessaire pour calculer les grandeurs radiatives
moyennées sur cet intervalle. Le second est qu'en redistribuant les coefficients d'absorption,
on va parvenir a transformer le spectre initial qui a une dynamique trés forte et qui est non
monotone (Figures 1.7 et 2.5), en un pseudo spectre monotone de dynamique beaucoup

plus faible. Ceci permettra une intégration plus aisée en fonction du nombre d'onde.

2.3.1.2.1 Description de la méthode

La redistribution du coefficient d'absorption consiste & utiliser deux changements de

variables d’intégration afin de calculer I’équation de transfert radiatif, tout d'abord la
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fonction de distribution du coefficient d'absorption, puis la fonction cumulée de distribution

du coefficient d'absorption.

a. La fonction de distribution du coefficient d’absorption f, (k)

Le premier changement de variable consiste a introduire la fonction de distribution
fav(k) propre a chaque bande étroite . Ce changement est [3, 4, 24]:
dv — AV fu, (k)dk, (2.16)
ou: - Av varie typiquement entre 20 et 50 cm’, afin que puissent Etre
considérées constantes les propriétés diffusantes et la fonction de Planck
- fauk)dk est la fraction de Av pour laquelle le coefficient d’absorption sera

compris entre k et k+dk.

Log k

2.0

0.0

~2.0F/

Log (k)

-4.01

-6.01

.0 2 -8.0 L L .
8§60 682 864 666 6686 67¢ -3.0 -2.0 -1.0 0.0 10 20 30 <0

Logk

Figure 2.5 [4]: Transformation du spectre de la vapeur d’eau en utilisant la fonction de distribution du
coefficient d’absorption f,, (k).
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Lacis et Oinas [4] ont présenté des évolutions de la fonction dé redistribution pour le
dioxyde de carbone et la vapeur d’eau. La figure 2.5 illustre, pour une bande spectrale de
dioxyde de carbone comprise entre 660 et 670 cm’, la transformation du spectre
d’absorption (Figure 2.5a) en un pseudo spectre correspondant a la fonction de
redistribution du coefficient d’absorption (Figure 2.5b). Cette fonction est définie plus loin
par 1'équation 2.21. Les deux courbes de la figure 2.5b représentent les résultats trouvés

d'une part a partir des données raies par raies (ligne continue) et d'autre part a partir du

modele statistique de Malkmus (ligne pointillée).

Par le biais de ce changement de variable, une fonction G moyennée sur une bande

spectrale 4v, G= L J. G(k, )dv , s’exprime en fonction de f comme suit:
av

G = [ £, (k)G(k )dk 2.17)

O3

Cette relation permet de remplacer I’intégration sur v, qui posséde généralement une
dynamique trés forte, par une intégration sur les valeurs de k,, dont les variations sont

beaucoup plus lentes.

b. La fonction de distribution cumulée du coefficient d'absorption g,,(k)

Cependant, ce premier changement de variable ne permet pas 1’obtention d’une
fonction monotone, et on ne peut pas trouver de bijection entre k et f4(k), qui permettrait
par la suite une intégration simple en utilisant une quadrature numérique. Un second

changement de variable se doit alors d'étre introduit :
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k
gAV(k)=J.fAV(k' Jdk’ ou  dgafk)=fav (k)dk (2.18)
0

ou gafk) est la fonction de distribution cumulée du coefficient d’absorption propre a
l'intervalle spectral considéré. Il représente la probabilité que le coefficient d’absorption
prenne une valeur inférieure 4 k& dans Av. La figure 2.6 illustre une construction

schématique de la fonction ga/(k).
L’équation (2.17), en utilisant (2.18) devient: G= J. G(k )dg 4,(k ) (2.19)
0

De par sa définition, g,(k) est une fonction monotone croissante variant de 0 a 1. Sa
monotonie permet de calculer une fonction réciproque notée ka(g), qui représente
P’évolution du coefficient d’absorption réordonné par valeurs croissantes en fonction du
nombre adimensionné g4(k). L’équation (2.19) peut Etre résolue avec une précision accrue
en utilisant une quadrature numérique et la fonction réciproque ks (g). La quadrature
généralement conseillée est une quadrature de Gauss. Différents auteurs [3, 4, 23, 24]

s’accordent sur le fait que le nombre de points minimal doit étre compris entre 7 et 10.

G sera donc calculée comme suit:

— N
G= AVZZI&'),-G(kAVj (g;) (2.20)
ji=
oll: - kay(g;)estlavaleur de k a ’abscisse g; sur l'intervalle 4v;

- N est le nombre de points de la quadrature

- @; est le poids de la quadrature & 1’abscisse g;
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Coefficient d *absorption

\% 0 1 g

Figure 2.6 Construction schématique de la fonction de distribution cumulée

Voici un exemple (Figure 2.7) de transformation en fonction de la distribution cumulée

réalisée par Riviére [23] pour la vapeur d'eau dans une bande étroite de 25 cm’™.

1.5

1.0 — ..;.
= :
- .
-
-

0.8 -

I} a0

Q.0
o 3590 3598 3600 3608 3610 1 v

Figure 2.7 [23]: Fonction de distribution cumuiée de k pour la vapeur d'eau & 300K (tracée en
pointillée)
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2.3.1.2.2 Calcul de la fonction de distribution cumulée de &

Le calcul de la fonction de distribution de & sur un intervalle Av nécessite une
parfaite connaissance des différentes raies spectrales qui interagissent dans ce domaine.
Deux voies peuvent étre suivies afin de quantifier f4(k). La premiére est une méthode
directe qui consiste 2 réordonner le spectre; la seconde utilise quant a elle les tables de
parametres développées pour la méthode SNB. L'expression de gak) s'obtient ensuite par

intégration.

a. La méthode directe

La fonction fay peut s'obtenir en analysant directement des banques de données
spectrales telles que Hitran [32] ou AFGL {33]. Le spectre de haute résolution doit tout

d'abord étre subdivisé en N domaines Av’. La fonction de distribution f,, (k;)se calcule

ensuite en recherchant tous les intervalles Av; contenus dans Av pour lesquels le coefficient
d'absorption k est compris entre k; et k;+Ak;. Sa formulation mathématique est la suivante:

Avj

W k,',k,'+Aki 2.21
A%, ( ) (2.21)

1 N
Jav(k;) =E§

ou W(k,k;+Ak;) est la fonction fenétre, qui est nulle pour tout intervalle 4v; ol k est

extérieur a [k; k+A4k;] et qui vaut 1 sinon. La fonction de distribution cumulée g,,(%k;)

k;
s'obtient ensuite en intégrant la fonction de distribution jusqu k:: g, (k;) = I Faplk; ik
0
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L’augmentation Ag,,(k;) comrespondant a lintervalle [k k+Ak;] vaut ainsi

Ag (k)= fa(k; )* Ak,

b. La méthode hybride SNB-CK

Le concept de cette méthode s'appuie sur les travaux déja effectués pour la méthode
SNB. Comme spécifié dans la partie 2.3.1.1, des paramétres ont ét€ tabulés par Soufiani et
al [27] en utilisant le modéle exponentiel de Malkmus couplé avec 1'approximation de
Curtis-Godson afin de calculer initialement des transmissivités moyennes. Cependant, en
utilisant une relation mathématique appropriée, ces parameétres deviennent adéquats au
calcul des fonctions de distribution fa(k).
Cette relation est explicitée ci-dessous en se basant d'une part sur l'expression de la
transmissivit€ moyenne:

Tav(L)= % [exp(—k,L)dv (2.22)
av

et d'autre part sur la relation entre dv et 1a fonction de distribution :
dv = f,, (k)dkAv . (2.23)

En couplant (2.22) et (2.23), la relation suivante est obtenue:
Tav(L) = [ exp(~kL ) f, ( k )k (2.24)
0

Cette relation exprime le fait que la fonction de distribution fs(k) comrespond a la

transformée inverse de Laplace de la transmissivité moyenne 7av(L). L'expression
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analytique de fs(k) pour un gaz participant unique se calcule alors en inversant

Tav(L)= exp[— %{ ‘ fl +f§B£ - 1]] (Cf. Eq. 2.14). Le résultat obtenu est le suivant [4, 33-
7
38]:
Fa (k)= -;—k—% (BS)? exp[—nIB(Z _3 —Eﬂ 2.25)

L'expression de la fonction cumulée g4/(k) s'obtient ensuite en intégrant (2.25):

v (k) =%[l—erf(7q—k——b«/?ﬂ %[1 -—eif(%+b«/; ﬂe”’* (2.26)

avec 2 (2.27)

2.3.1.2.3 Versions de la méthode CK étudiées
Deux séries de coefficients sont étudiées dans cette thése. La premiére série correspond
a une version CK optimisée et la seconde a des versions hybrides SNB-CK utilisant les

tabulations de 1a méthode SNB.

a. Version CK optimisée

Cette version est une variante, due a Taine et al [24], de la méthode CK initiale. Son
objectif est de regrouper les bandes étroites de 25 cm™ afin de former des bandes spectrales
plus larges, et ainsi de diminuer le nombre de résolutions de 1'ETR a effectuer. A l'aide de

fonctions évaluant les variations de la fonction de Planck sur des regroupements de bandes
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étroites, ces chercheurs ont défini une subdivision du spectre en bandes dont les largeurs
varient entre 100 et 400 cm™’. Le nombre de bandes pour le CO, (respectivement H,O),
initialement & 367 (respectivement 367), a ainsi pu &tre réduit a 21 (respectivement 43).

Sur chacune de ces bandes, ces chercheurs ont ensuite fourni des valeurs de référence du

coefficient d'absorption, noté k;vj. Ces coefficients de référence dé€pendent de trois

paramétres: la température du milieu 7{(s), le point de la quadrature considéré, et la fraction

molaire du gaz participant x(s); ils peuvent donc étre écrits comme suit: k;‘,j (T,g,x). La

tabulation de ces coefficients a été réalisée pour une quadrature de Gauss-Lobatto a2 7
points (Tableau 2.1), une pression totale de 1 bar, 16 températures variant entre 300 et 2
500 K ° et 5 fractions molaires 6. Une simplification est cependant apportée dans le cas du
COg; en effet, pour ce gaz participant, la fraction molaire n'intervient pas pour le calcul des
coefficients de référence et n'apparaitra que pour le calcul du coefficient d'absorption réel
(Eq. 2.29). Cette simplification est similaire a celle faite pour calculer les émissivités et les
absorptivités totales dans les modéles a larges bandes. Les valeurs tabulées s'expriment

sous la forme suivante:
- k:wj (T;.g,,x) avec i=1...16, k=1...7 et I=1...5 pour H,0.
- kyy, (T;.g, ) avec i=1...16, k=1...7 pour COy,

Si la température ou la fraction molaire (dans le cas de H,O) du milieu ne correspond pas

aux valeurs des tabulations, des interpolations doivent étre effectuées. Ainsi pour une

3 Les températures T; spécifiées dans les tables sont: 300, 375, 425, 500, 600, 700, 800, 900, 1 100, 1300, 1
500, 1 700, 1 900, 2 100, 2 300, 2 500.
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température T comprise entre les valeurs de référence T; et T}, la valeur de k:vj (T, gi. x1)

est:
* * T, "'T * T‘—T;
kv, (T’gk’xl)=km,j (T, 80 x )}ill—_f_“’"kmj (Ti+1’gk’xl)'7'.,:l—__i_ (2.28)

La valeur réelle du coefficient d'absorption % 4v,; €St ensuite déduite en multipliant ces

valeurs de référence par la fraction molaire x, une fonction de la température T, et la

pression totale du milieu p:
ks (80T.x)=xp[T OO K,y (807 .) (2.29)
Les valeurs de référence k;vj( ., 8,%) ainsi que la fonction Q(T) sont disponibles aux

références [23] et [27].

Tableau 2.1: Quadrature de Gauss-Lobatto & sept points

abscisse g; poids @,
0 0.045
0.155405848 0.245
0.45 0.32
0.744594152 0.245
0.9 0.056111111
0.935505103 0.051248583
0.984494897 0.37640306

8 Les cing fractions molaires sont: 0.01, 0.1, 0.4, 0.66, 1.
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b. Version hybride SNB-CK

En utilisant 1'équation (2.26) et les tables fournies par Taine et al [27] permettant de
calculer les variables B et S sur chaque bande étroite non transparente de largeur 25 cm’, il
est possible de définir sur chaque bande 'expression de gak), qui va permettre par la suite
de calculer les coefficients d'absorption k4,(g;) nécessaires pour la résolution de 1'ETR. Il
convient tout d'abord de choisir une quadrature numérique; pour cette méthode une parfaite
liberté est laissée a l'utilisateur sur le choix de la quadrature. Les plus classiques sont celles
de Gauss-Lobatto ou de Gauss-Legendre (Annexe B).

Un second choix laissé a la discrétion de 1'utilisateur est celui de résoudre 1'ETR sur
chaque bande étroite de 25 cm” de largeur (SNB-CK 1) ou sur des bandes larges
regroupant des bandes étroites successives - toutes les bandes étroites ayant la méme
largeur - (Figure 2.8). Si un regroupement des bandes est désiré, un calcul préliminaire de

la fonction cumulée gffv (k) propre a la large bande doit étre effectué, M correspondant au

nombre de bandes dans le regroupement; ce calcul est présenté ci apres.

SNB-CK 1
Z-AVO,I TAVo,Z TAVQ,M . .

S

AVo » W

bandes étroites

Y
Av=M=*Ay,

Figure 2.8: Regroupement de M bandes étroites identiques en une large bande
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Soit M bandes de méme largeur 4vy, la transmissivité moyenne sur l'intervalle spectral Av

regroupant ces M bandes est définie par:

4 (L) = A— [exp(~k, L)dv (2.30)

4av
En utilisant la propriété de linéarité de l'intégrale et le fait que toutes les bandes sont de

méme largeur, cette expression devient:

— M
2 (L)=————3 [exp(~k LMy =— 2 T (L (231)

M xAvy = Vi

L'utilisation de la linéarité de la transformation inverse de Laplace permet ensuite
d'exprimer la fonction de distribution de k sur Av en fonction des fonctions de distribution

de chaque bande étroite:

(2.32)

1 M
‘M[Efmo,i(x)}b (2.33)
=1
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Ainsi,

M
g4 (0)= - o, (K 3
i=1

Différents regroupements de bandes sont explicités et analysés au chapitre 3: dune
part, des regroupements uniformes possédant toujours le méme nombre M de bandes
étroites dans chaque bande ou s'effectue la résolution, et d'autre part des regroupements

tenant compte des bandes d'émission primaires du CO,.

Lorsque le choix des N couples de points (g;, @) et celui du regroupement ou non de

bandes sont effectués, les coefficients kAV,gi sont calculés en utilisant une méthode de

dichotomie (ex: méthode de Newton-Raphson) (Figure 2.9); en effet, du fait de la

complexité de la fonction ga,(k), aucune formulation analytique de k4(g) n'est connue.

1.0
0.9 -
0.8 1 /
0.7 1 4

0.6 - /
0.5 A
0.4 -
0.3
0.2 - /
o1 y

0.0 — S S —

0.001 0.01 0.1 1 10 Kay

\

[kav(gi),gi]

t
~

gAv(k)

1
~

Figure 2.9: Evolution du pseudo nombre d'onde en fonction du coefficient d'absorption



99

2.3.1.2.4 Résolution de PETR 2 I'aide de la méthode CK

a. Cas d’un seul gaz participant non dispersif

L’ETR s’écrit, en utilisant 1a formule propre a 1a méthode des ordonnées discretes :

~k, ()L, ,(s)+k, () s) (2.35)

Vme {l,..M}, Unpl(s) _
A)

Soit encore, en utilisant la formulation de la méthode des ordonnées discréte proposée au
chapitre 1, pour une géométrie quelconque (Cf. Eq. 1.31), mais pour un gaz réel, I'équation

2.35 peut s'approximer comme suit:

1 3
Vme {1"--M}’ ki,vli,m,v = ki,vlt(f) _'S_z¢i,k,mli,kli,k,m,v (2'36)
i k=1

Il convient maintenant d'introduire deux autres données spécifiques: les intervalles
spectraux Av; et la quadrature numérique. Pour la version CK proposée par Soufiani et al
[27], ces parameétres sont imposés; pour la version hybride SNB-CK, ils sont laissés a la

discrétion de l'utilisateur. Par la suite, les coefficients d'absorption k; Av;.8, doivent étre

calculés pour toutes les cellules de contréle, toutes les bandes spectrales et tous les points

de la quadrature. Sur chaque bande 4v;, I'équation de transfert radiatif peut ensuite &tre

résolue N fois, pour des gaz de coefficient d'absorption k; ;8,9 variant de 1 a N.

Vme {1, .M} Vqe{l..N}

3
)
ki,AVj ,gq Ii,m,AVj,gq - ki,AVj,gq IV Sl ~ ¢i;k,mli,k1i,k,m,AVj,gq (2.37)

Deux méthodes sont ensuite possibles afin de calculer le transfert de chaleur. La

premi€re consiste a négliger les variations de la fonction de Planck 2 l'intérieur de la bande
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Av; et a introduire la valeur moyenne de la fonction de corps noir pr relatif au centre de la

bande considérée:

Vme{l,..M},Vqe{l,..N},

ki,AVj,ngi,m,AVj,gq = k;Avj 8qtV _—Iczl¢zkmzk ikmAv;.g, (238)
1

Ces résolutions fournissent les intensités directionnelles "monochromatiques” propres a
chaque point g, de la quadrature. L'intensité totale pour ces points peut ensuite &tre déduite

comme suit:

Ol m .8, (2.39)

M=

I

i,AVj ,gq

3
n

Par la suite, ces intensités totales sont sommées sur les N points de la quadrature:

(2.40)

il MZ

zAV_, q lAVJ gq

Rappelons que les @, représentent les poids de la quadrature angulaire tandis que les &

représentent les poids de la quadrature numérique propre a la méthode CK.

Il faut enfin intégrer sur tout le domaine spectral, et réintroduire la largeur des bandes:

Nbandes Npandes| N M
L= YlaAvi= Y | 28,3 0dimav,q, BV (2.41)

Cependant pour les deux méthodes, CK optimisée et SNB-CK, les bandes considérées
peuvent devenir relativement larges et atteindre 400 em™ a 1000 cm*; I'hypothése d'une

fonction de Planck constante peut alors paraitre problématique. Afin de pallier & ce
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probléme, une solution est d'utiliser les travaux de Chang et Rhee [14] qui permettent de
calculer la fraction d'énergie de corps noir relatif 2 une bande Av. Cette fraction dénergie

s'exprime de la facon suivante:

O'T4
MAV =AFy, — p (2.42)

ou AFAVj correspond a la fraction de corps noir émis dans l'intervalle Av;=[vy, V2], cette

valeur se calcule comme suit:

AF = F(0 > v[T)- F(0 - v,T)

—na
avee  F(0—w)=223 ¢ 172 3i+£§£+%} eta=22 2.43)
n n° n T

C, =14388cm K

Les équations 2.38 4 2.41 deviennent alors, Vme {I,..M},V ge {I,..N}:

ki,AVj,quIi,m,Avj,gq kl A4v;.8q AVJ - ;(01 k,m 1k zk AV .84 (244)
i
M
AIi,AVj,gq = ZwmAIi,m,AVj,gq (2.45)
m=1
N
Al; 4v; = quAlt 4av;.g, (2.46)

NbandeA
L= YAl = [Zw Za) ALy v, gq] (247)

Clest cette formulation qui est utilisée dans les deux derniers chapitres, lors des

comparaisons des différentes modélisations des gaz réels.
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b. Cas d'un mélange de deux gaz participants

Pour les cas de mélanges de vapeur d'eau et de dioxyde de carbone, 1a méthodologie
appliquée pour formuler I'ETR & résoudre est fondée sur les propriétés de multiplication des
transmissivités moyennes. Considérons un mélange de ces deux gaz de transmissivit€s
moyennes respectives ;Av,h( s ) pour I'H,O et;Av,c( s ) pour le COy;

la transmissivité du mélange se calcule alors comme suit:

;Av,me’l( s)= ;Av,h( s )X;Av,c( s) (2.48)
N s
En se basant sur la relation TAV 2 - Ik av,g;(2)dt |, il est possible de déduire de
i=1

(2.48) la relation suivante:

O‘—;‘ﬂ
[\42

- N
Tavmé(s)= lizc'[)q exp(
g=1

Kaygou( t)dtﬂ{ { L7 )dz]]
i (2.49)

=ii ( j.[kAvgh(t)-*_kAVg (t)Lit\]
q

La transmissivité moyenne est ainsi explicitée a l'aide d'une somme pondérée de N>V
points faisant appel aux coefficients d'absorption propres aux deux especes.

La formulation de I'ETR 2 résoudre peut alors étre déduite des équations 2.44 et 2.49:
lki,AVj,gqh + ki,Avj,gpc JAIi,m,AVj,gqh,gpc = lki,Av- 8gh + ki A4V ;.8 pe lAIAVj

(2.50)

—?;Qk " tkAIlk mAYj,8qh »8 pc
i
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La Juminance totale pour la i'“™ cellule s’exprime ensuite comme suit:

Noanges | N N M

I = 2 zzwqu ZwmAIirm:AVj-gthgpc (2:51)
g=1p=l1 m=1

Si N est le nombre de points de la quadrature et Npanqes le nombre de bandes larges, le calcul

du transfert de chaleur par rayonnement nécessite Npgnaes XNXNXM résolution de I'ETR.

Le calcul pourrait cependant étre allégé en utilisant le concept introduit lors de l'utilisation

de la méthode SNB-CK: les coefficients d'absorption sont calculés en utilisant la

transformation inverse de Laplace de la transmissivitt moyenne. En notant

’;Av,h (S) = exp| — ”B"( 1+ 45 -1 la transmissivit¢ moyenne de H,O et
2 L 7B,
- i 4 . <
Tav,e (S) =exp| — ”BC( 1+ ch —lﬂ celle de CO,, la transmissivité moyenne du mélange
ﬂ. c

est alors:

;Av,me‘l (s) = expli— —ﬂ—?‘—( 1+ i%ﬁ - 1j:|>< expli— ﬂfc ( 1+ ALS;S - lﬂ (2.52)
T h c

Si la transformation inverse de Laplace de cette expression était résolue, il serait alors

possible d'obtenir les coefficients d'absorption du mélange k; 8, 8qme

| (Cf. §232.12).

La formulation de 1'ETR 4 résoudre deviendrait ensuite

3
1
k, . =k 0 __2. Al
t,AVj.gqmélAIz,m,Avj,gqmél kt,AVj.gqmélAIAVj S. £ 1¢l,k,mll,kAlz,k,m,Avj,gqmé[
l -

(2.53)
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et la luminance totale:

Npgnges | N M _
;= 2 qu Ea)mAIirm’AVj’gqmél (2.54)
g=1 m=l

Il suffirait ainsi de NpgngesXNXM résolutions de I'ETR pour obtenir le résultat du transfert
par rayonnement. Malheureusement du fait de la complexité de 1'expression de la
transmissivité moyenne du mélange, sa transformation inverse de Laplace n'est pas encore

résolue.

2.3.1.2.5 Conclusion

Les deux modeles basés sur les méthodes a bandes étroites et étudiés dans cette thése sont
deux versions de la méthode CK. La premiére est la version optimisée développée par
Soufiani et al, qui utilise des paramétres tabulés sur des bandes spectrales prédéfinies et
pour une quadrature numérique imposée (la quadrature de Gauss-Lobatto a sept points). La
seconde est la version hybride SNB-CK initiée par Lacis et Oinas, qui se sert des
paramétres de la méthode SNB. Cette version présente l'avantage d'étre plus souple
d'utilisation (choix des regroupements de bandes, choix de la quadrature) et pourrait
devenir beaucoup moins exigeante en nombre de résolutions de 'ETR pour le cas des

mélanges.
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2.3.2 Les modéles globaux

Les modeles de bandes décrits précédemment permettent de connaitre des valeurs des
flux ou des divergences des flux sur des intervalles spectraux, puis, par sommation, sur tout
le domaine; cette caractérisation spectrale peut étre particuliérement intéressante pour des
études de signatures infrarouges. Elle n'est cependant pas toujours nécessaire: dans certains
domaines industriels - par exemple, celui des fours de combustion - une caractérisation
globale s'avere souvent suffisante. Deux méthodes globales sont présentées ci-apres, d'une
part ]Ja méthode de somme pondérée de gaz gris (SPGG) et d'autre part la méthode SLW

développée par Denison et Webb.

2.3.2.1 La somme pondérée de gaz gris (SPGG)

Le modéle SPGG fut initi€ par Hottel et Sarofim [7] afin de minimiser les procédures
de calculs lors de I'application de la méthode de zone. Nous allons expliciter succinctement
ci-dessous cette méthode afin d'appréhender plus aisément le concept de somme pondérée

de gaz gris.

2.3.2.1.1 La méthode de Zone

Afin d'expliciter cette méthode, nous allons considérer dans un premier temps une
enceinte bidimensionnelle & température imposée et contenant un gaz gris anisotherme, et
expliquer briévement la démarche suivie afin de calculer le champ de température et les
flux pariétaux. On peut se référer aux ouvrages de Hottel [8] ou de Modest [9] pour des

explications plus détaillées.
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Zones volumiques

/

Enceinte étudiée

Zones surfaciques

Figure 2.10 Découpage partiel du domaine en zones volumiques et surfaciques
Elle consiste tout d'abord a subdiviser le domaine étudié en un nombre suffisant de
zones volumiques (N,) et surfaciques (), afin que puissent étre considérées uniformes leur
température et leurs propriétés radiatives. Un bilan énergétique est ensuite établi sur chaque
zone en tenant compte des échanges thermiques entre la zone considérée et toutes les zones
du systéme.

Les bilans prennent la forme suivante :

Ny Ne
g, + 4kV;Eg, = szGiESj +2GjGiEgj (2.55)
j=1 J

1
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Ny Ng
9, +&AE, =) S;S,E; +Y G;SE, (2.56)
j=1 j=1

Les termes S,G,, G;S; et G,G, correspondent aux aires d'échange total entre deux zones i

et j; V; et A; correspondent au volume ou a la surface de la zone i. L'aire d'échange total de i
vers j se calcule en considérant d'une part le flux provenant de i et atteignant directement j
(fournit l'aire d'échange direct), et d'autre part le flux provenant de i et atteignant j aprés
réflexion(s) sur les parois. Les formulations de ces termes dépendent du coefficient
d'absorption k du gaz gris et de la longueur optique entre les diverses zones. Cest la
recherche de ces termes qui rend l'utilisation de la méthode de zone cotteuse en temps de

calcul; ils sont généralement calculés en utilisant la méthode de Monte Carlo.

g, représente le bilan thermique de la zone volumique de gaz i et g s; le flux pariétal au

niveau de la zone surfacique i.

Supposons une enceinte pour laquelle les températures aux parois sont fixées et que
l'inconnue recherchée soit le champ de température une fois 1'équilibre radiatif atteint. A
I'équilibre, les bilans thermiques volumiques sont nuls; ainsi, dés que les aires d'échange
total sont connues, les émittances de chaque zone gazeuse peuvent étre quantifiées en

résolvant le systéme matriciel associé a 1'équation (2.55) :

—

4%V,-GG, -GG, .. -GGy E, 56, S,G, .. S,G, YE,
-GG,  4kV,-G,G, .. E, | | 56, E,
—GNSGI ces aee 4kVNx _GNSGN! E‘g,vg S]GNE b b SN,GNS ESNg

N — N — IS ~ LS —
A E B E
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En inversant la matrice A, on obtient : E, = A™'BE,

La tempeérature des différentes zones gazeuses peut alors €tre déduite:

Les flux pariétaux sont ensuite obtenus en appliquant (2.56). Par ailleurs, si on désire
modifier la valeur des températures imposées aux parois et connaitre le nouveau champ de
température et les flux pariétaux, il n'est pas nécessaire de recalculer les aires d'échange
total ; 1l suffit de résoudre directement les équations (2.55) et (2.56) pour de nouvelles

émittances E .

Supposons maintenant que le gaz contenu dans l'enceinte ne soit plus gris mais réel, le
calcul des aires d’échange total devient alors beaucoup plus complexe. En effet, il faut non
seulement prendre en compte les données géométriques et les propriétés radiatives des
enceintes, mais aussi les variations du coefficient d’absorption & dont la valeur dépend de la
température locale du gaz et de la température de paroi. Ainsi, pour étudier l'enceinte avec
des températures imposées différentes, il faut recalculer & chaque fois toutes les aires
d'échange total. C'est un travail fastidieux et trop cofiteux en temps de calcul. Hottel et
Sarofim ont alors imaginé d'approximer le gaz réel par une somme pondérée de n gaz gris,
telle qu'une variation de la température ne modifie pas les caractéristiques des gaz gris (les
mémes coefficients d'absorption k; sont conservés) mais modifie par contre leurs

coefficients de pondération.



109

A l'aide de ce concept, I'émissivité (totale’) d'une zone gazeuse de température T, s'écrit de

la maniére suivante :

&,(T,)= S a, (T, )1~ 5P 1) 257)
i=0

k; coefficient d’absorption( bar”cm™ )
avec {x . fraction molaire

p : pressiontotale( bar )

L'émissivité totale correspond 2 l'intégration sur tout le domaine spectral de 1’émission

monochromatique émise normalisée :
1 oo
& (.5 5)=——[e,, (s> s (T)dv (2.58)
I"(T)

En introduisant la pression partielle p, du gaz participant, (2.57) s'exprime aussi comme
suit:

L

£,(T,)= Sa, (T, J1-e %" 2.59)
i=0

La formulation différe quelque peu pour l'absorptivité d'une zone de gaz. A l'encontre de
I'émissivité, les coefficients de pondération dépendent en effet de fagon minime de 7, et

essentiellement de la température T de la source émettrice :

o, (1, 7,)= Y a (T, T, 1= "7 ") (260)
i=0

7 Pour la fin de ce chapitre, I'émissivité et I'absorptivité seront toujours totales lorsqu'aucune précision n'est
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Il est possible de traiter un probléme avec un gaz réel de maniére similaire a celui
impliquant un gaz gris. En effet, une fois les aires d'échange total pour les n gaz gris

(indépendantes de la température) calculées, les aires pour le gaz réel peuvent étre déduites

de la facon suivante:

-CTL'-“_jT = kiaé‘ k(Tgi )Gsz
=1
— n —_—
$G; =Y aq, (J;ing )S,.Gj (2.61)
k=1
—_ n —_—
S$iS; = 2 0k (Ts, T, )SiSj

— ——

LN k : ~ . 1z 2
ot §,G; et §;G, correspondent respectivement a une aire d'échange total du gaz réel et du

kiéme

gaz gris.

Il ne reste alors qu'a résoudre un systéme analogue a celui composé des équations (2.55) et

(2.56):
Ns — Ng _—
Qg D 4a,(kuPViEg, = X, S;GiE;, +Y,G,GE, 2.62)
n ]=] oo
Ns —_ Ng —_—
45+ GAE;, = ),S;SE; +,G;SiEy. (2.63)
j=1 Jj=1

Il convient maintenant d'analyser comment s'interprétent les coefficients de

pondération et comment il est possible de calculer ces coefficients ainsi que les coefficients

d'absorption.

fournie.
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2.3.2.1.2 Interprétation et obtention des coefficients de pondération et

d'absorption

Soit une bande spectrale (Figure 2.11), sur laquelle le comportement du gaz réel doit
étre approximé par la somme de ceux de deux gaz gris, de coefficients d'absorption
respectifs k; et k, donnés. Les deux coefficients étant définis, il convient ensuite de
quantifier le poids relatif a fournir a chacun de ces gaz; ces coefficients de pondération sont

notés a, 4, et a,, 4, (l'indice ¢ fait référence au fait que ces facteurs de pondération sont

relatifs a 'émissivité). Ces coefficients peuvent s'interpréter comme représentant la fraction
dénergie de corps noir émise dans la région spectrale associée a leur coefficient
d'absorption k respectif. Ainsi sur cette bande, le poids relatif au deuxiéme gaz gris, de

température 7, s'exprime comme suit:

E, (T “E (T “E, (T
angV(T).—. J‘ —-ﬂ%——)dv= g,v(4 )dv+_[ g,v(4 )dv (2.64)
’ .y oT oT
AV(k-kz) V4 vg
k
k,
Flfl _____ i‘.\ ______ / \ y\ A
k \\ / \‘_ Av
0 B N >
Yoo MYy Ve Y Vs Y M Vgl Mg

Figure 2.11: Approximation d'un spectre réel par la somme de deux gaz gris



112

Afin de tenir compte des fenétres dans le spectre, on doit par ailleurs ajouter a ces deux gaz
gris un gaz transparent (kg ~ 0) de poids ap. Celui-ci se retrouve dans le premier terme de

l'expression de 1'émissivité du gaz
n —x; L
&)=Y a (T)1-e""") (2.65)
i
Le nombre de gaz gris généralement introduits varie généralement entre 3 et 5.

Les coefficients q; vérifient de plus la relation : Z a,; =1 (2.66)
i=0

Les deux principales méthodes utilisées afin de caractériser les a, (n fix€ selon le désir de

l'utilisateur) coefficients de la SPGG sont présentées ci-dessous.

a. La méthode graphique

Pour cette méthode, il faut supposer que seules les valeurs de 1'émissivité totale du gaz
&(T) en fonction de la température sont connues et cette quantité doit Etre approximée a
l'aide de la méthode de somme pondérée de gaz gris. Deux séries de parameétres doivent
alors €tre calculées: d'une part, les valeurs des coefficients d'absorption des gaz gris k;, et
d'autre part, les coefficients de pondérations a (7). En considérant une température T

donnée, la relation (2.65) peut étre reformulée de la maniére suivante:

-KippL -K2ppL ~KnPpl
£, =a,(l-e "1Pp )+ag,(1-e “2Fp )+.ag (1-e T ) avec K < Ky < ... <K,

(2.67)
La premiére valeur a obtenir est le coefficient de pondération relatif au gaz transparent; ce

coefficient s'obtient en considérant des valeurs suffisamment grandes de p,L:
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n
Ya, =g, (2.68)
i=1
La valeur de a; se déduit en effet des équations (2.66) et (2.68): a,, =1—¢&,. (2.69)

Les termes a,; k sont ensuite calculés successivement pour i=1...n en utilisant des études

graphiques. Les calculs pour i=1 et 2 sont présentés ci-dessous.

Calcul de k7 et a,;

Les coefficients k; étant classés par ordre croissant, un intervalle p,L peut étre trouvé

pour lequel les relations suivantes sont vérifiées :

e Pl oy TRk i 0 g (2.70)

e PPt cc1Vi=1n 2.71)
Les valeurs de p,L varient généralement entre 0.1 et 1 atm.m. L'équation (2.67) peut alors

se simplifier et se réécrire de la fagon suivante :
(Y. a,,—¢,)=—KpL+lna,, (2.72)
—
A partir des tables de Hottel ou de Hadvig ou a partir de résultats expérimentaux, on peut

tracer I'évolution de In( Zag,,- — &, ) en fonction de p,L sur [0,1; 1]. Les valeurs de k; et a;
i=1

sont alors caractérisées (Figure 2.12) en déterminant respectivement la pente de la tangente
a la courbe pour des valeurs de p,L proches de 1 et la valeur de I'ordonnée a l'origine

(prolongement de la tangente).
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Calcul de Ky et g,
Un travail tout 2 fait similaire est effectué pour le calcul de a , et K, mais cette fois-
ci, en se plagant sur un intervalle pour lequel les valeurs de p,L sont plus faibles dune

décade (p,L & [0,01;0,1] ). Il peut alors étre supposé que tous les termes exponentiels pour

i supérieur a 2 seront négligeables, cette hypothése devant bien siir étre vérifiée par la suite.

L'équation (2.67) se simplifie alors comme suit :

n
(Y a,;-¢, - ae,le—Kip”L )=-Kyp,L+Ina,, (2.73)
=1

11 suffit alors d'analyser 1'évolution de In( Zae’i —& —ag’le_""”L ) en fonction de pL de la

i=1
méme manicre que précédemment.
Un processus analogue est appliqué pour le calcul de &3 et a.3 (3™ partie de la figure
2.12). Une fois réalisé ce travail pour les n gaz gris, les valeurs x;, supposées indépendantes
de la température, sont connues ainsi que les valeurs de a; pour la température T considérée.
Il reste donc a caractériser 1'évolution des termes de pondération vs T. La démarche 2 suivre
est similaire a celle présentée précédemment mais la valeur du coefficient d'absorption est
cette fois imposée. Des courbes d'évolution de ces coefficients pour deux gaz gris plus un
transparent sont présentées sur la figure 2.13 pour un fuel de pétrole, pour lequel la pression
partielle de la vapeur d'eau est identique a celle du dioxyde de carbone. Des tables ont été

réalisées a partir de cette méthode et sont disponibles dans les références [39-41].
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Figure 2.12: Obtention graphique des coefficients de la somme pondérée
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Figure 2.13: Coefficients de pondération pour une somme de deux gaz gris et d'un gaz transparent pour un

fuel de pétrole
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b. La méthode numérique

La seconde méthode est basée sur un calcul d'optimisation. Elle consiste & introduire

une fonction objective F. Celle utilisée par Smith et al [42] est de 1a forme suivante :

L M(¢ N n L
F=Y3 282 ou ¢,=3a,(T,1-""") (2.74)

I=im=l  Eim i=1
ou &,,, peut correspondre soit aux valeurs trouvées dans les abaques de Hottel ou
d'Hadvig, soit a des valeurs expérimentales.

Les auteurs ont ensuite minimisé cette fonction en utilisant la technique numérique de

Fletcher Powell.

Comme pour la méthode précédente, on peut trouver différentes tables de données relatives

a cette technique d’optimisation [42-44].

2.3.2.1.3 Le modé¢le SPGG et I’équation de transfert [45]
L'étude de l'équation de transfert radiatif sera limité au cas d'une enceinte grise
d'émissivit€ &, contenant toujours un milieu participant réel mais non dispersif; I'extension

a un cas plus général étant trés délicate.

L'équation de transfert radiatif monochromatique est rappelée ci-dessous :

dI (s )(I )
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En intégrant sur le chemin optique s, on obtient :

e s - [ (et

L(s)=e,10e®  +[I(s)e "  k(s)ds (2.75)

ou J 2,‘, est I'énergie de corps noir émis par la paroi a la température 7, pour la longueur

d'onde v.

En intégrant sur tout le domaine spectral, 1'équation 2.75 devient:

o —.:[ k, ()dt e s ——j k, (t)dr
I)=¢,[Ipe0  av+[[(s)e ™ k(s)dsdv (2.76)
0 00
S
-[ky(Dat
En utilisant les expressions de 1'émissivité spectrale £,(0—>s)=1—e © et de sa
dérivée (Cf. Eq. 2.10):
Je (s’ —_[kv (t)dr
V2 8) 4 (e v @77
ds’
I’équation (2.76) devient:
T o Tt or 2108, (s— 5)
I(s)=¢,[I3,(1-£,(0 > s ))dv - [ [ ()" ds'dv (2.78)
0 00

os’

En introduisant I'émissivité totale, qui correspond & l'intégration, sur tout le domaine

spectral, de 1’ émission monochromatique émise normalisée :

——]oev (5= sYUT )dv (2.79)

&T,s"—s)= )
0
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L'équation (2.78) se réexprime comme suit :

I(s)=¢,(1~&T,0— s )I°~ [ 19522 S(,;ijs’"9 )
0

ds’ (2.80)

Il est ensuite possible d'utiliser l'approximation de somme pondérée de gaz gris pour

'émissivité totale du gaz réel: &T,s — s’ ) = Eagl(T)(l ek=) ) Alinsi:
i=0

1-¢T,0—s)=1- Zaf,(TP)JrEag,(TP)e"”_Zag,(rp)e’” (Cf. Eq.2.66)

i=0 i=0

(T(Sa)s—és =_2 e;(T )k ~k;(s-57)

Ce qui permet d'exprimer I'équation (2.80) comme suit:

I(s)= 8p2a€l(T )1°+[2a5,(7' e k60 (s )s’

0i=0

= i{(ae.ﬂ )T, ) + I(ae,il Y15 ek ds
i=0 0

(2.81)

Il convient maintenant d'introduir une famille d'intensités, Ii(s), propres a chaque gaz gris i.

Pour chacun de ces gaz, I'émissivité de corps noir, I ,9 (s ), correspond a l'intensité de corps
.iéme

noir en ce point multipliée par le facteur de pondération du i gaz:

iéme

12(s)= ag; (T(s h)Jé ( ). L'équation qui doit étre résolue pour ce ™ gaz est:

2 () = [la, (T )1°(5))- 1) (282)

ds

et la solution de cette équation s'exprime alors ainsi:

I(s)=la, I°)T, e +j(a£,i1°}r( s e (g ds 2.83)
0
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Une observation des équations 2.81 & 2.83 permet de déduire que l'intensité, I(s), du gaz

réel se calcule a partir des intensités propres aux i gaz gris:
I(s)= Zli (s) (2.84)
i=1

Numériquement, le cheminement 2 suivre afin de calculer l'intensité de la jiéme cellule
gazeuse consiste tout d'abord & résoudre pour chaque gaz gris i et pour chaque direction

angulaire m les intensités angulaires globales ;,, & partir de I'expression 2.85

3
Vme{l,.M}Vie{l..n} ki, =kl —Singj,k,ml il ikem (2.85)
j k=1

Dans cette formulation n'apparaissent plus les termes relatifs aux points de la quadrature de
Gauss ou ceux relatifs & la discrétisation spectrale (Cf. Eq. 2.37). L'intensité totale /; se
déduit ensuite des intensités I; ; :
n M
L=YNw,lmn (2.86)
i=0 m=1
Les termes de pondération interviennent enfin dans les équations régissant les conditions

limites sur les parois (indice p); ainsi :

4
£,0T, +(1-€,)Y 0,1, , .

ae,i )/
I,;= 287)
/4
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2.3.2.1.4 Limitation de la méthode

Comme spécifié dans la partie 2.3.2.1.1, la somme pondérée de gaz gris a été€
développée initialement afin de pouvoir étudier les milieux réels anisothermes. La variation
de la température est ainsi prise en compte & l'aide du coefficient de pondération a4T). La
résolution des cas non homogenes est cependant plus délicate: les coefficients d'absorption
sont supposés constants dans le milieu et les coefficients de pondération ne tiennent pas
compte des variations possibles de ce facteur. Pour les enceintes contenant un gaz
participant unique, la SPGG ne permet de modéliser adéquatement qu'un milieu homogéne
dont la concentration peut étre quelconque. Les bases de données propres a des milieux
contenant de la vapeur d'eau ou du dioxyde de carbone sont disponibles aux références
suivantes [40-42] pour le CO; et [29, 39, 41-42] pour H,O. Pour les gaz réels composés
d'un mélange des deux gaz, deux séries de bases de données sont disponibles. La premi¢re

correspond & la combustion de fuel [42-43] , qui est telle que les pressions, apres

combustion, de la vapeur d'eau p;, et du dioxyde de carbone p. sont identiques (& =1); la
2

seconde correspond au phénoméne de combustion pour lesquels L (par exemple la

Dc
combustion du méthane) [30, 42-43]. D'autres travaux, correspondant aux cas d'enceintes

contenant des suies, sont aussi disponibles aux références [45-47].
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2.3.2.2 Modéle SLW

2.3.2.2.1 Présentation de la méthode

Denison et Webb ont développé une nouvelle méthode, dénommée SLW (Spectral
Line-based Weighted-sum-of-gray-gases) [20, 49-50], basée sur les concepts de la somme
pondérée de gaz gris mais dévolue a pouvoir étudier les milieux non homogenes constitu€s
dun gaz unique ou d'un mélange de constitution quelconque. L'idée générale de cette
méthode est de subdiviser le domaine de coefficients d'absorption en N valeurs k; (i=1, ...IN)
fixées, puis de discrétiser le domaine spectral de telle maniére que sur chaque intervalle

idme

Av;; (j désignant le 7™ intervalle pour le coefficient k;), le coefficient du gaz réel puisse

€tre approximé par une des valeurs k;.

k, W

-+ Lala > »> Pt -

AVZ, 1 Av 1,1 AVZ,Z Av 3.1 Av2,3 Av 12 AVZ,A

Figure 2.14: Subdivision du spectre en sous intervalles associés aux différentes valeurs du coefficient d'absorption.
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L’intégration sur tout le domaine spectral de I'équation de transfert radiatif
monochromatique propre 4 un milieu émettant-absorbant

Tdl(s
J v(s),
o ds

=[5 Nists)-1,0s v (2.88)
0

peut alors €tre transformée comme suit:

2 f dl(s) av=33 [&{8s)-1,(5)v (2.89)

i j AV i ]Avlj

L’approximation est bien slir de plus en plus précise lorsqu’on augmente le nombre de
coefficients d’absorption pris en compte.

Par la suite, I’équation (2.88) devient, en utilisant la formule de Leibnitz:

S5 Jrom |- 2033 ulro-soh-E S b 2

i an,; i av;

A

+ZZI ) Vaupi, ,) S“‘”’ (2.90)

V)

B
Les bornes vy, ;j et Vigij correspondent aux extrémités des intervalles Av; ;.
A T'exception de I’étude de cas isothermes, le calcul des deux sommations A et B est trés
délicat: pour des milieux anisothermes ou hétérogenes, les bornes vy, i ; €t Vingij peuvent
varier de fagon significative entre deux positions successives du maillage. Deux solutions
sont proposé€es afin de pallier & ce probléme. La premicre consiste & résoudre I’équation

(2.90) en tout point (d’abscisse s) en utilisant le spectre correspondant aux propri€tés
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: : o s dv e 3
thermophysiques en ce point et en négligeant les variations Fa La seconde consiste a
s

fixer des valeurs moyennes pour le milieu (température et concentration de référence) et a

fixer toutes les bornes des intervalles du spectre en les prenant égales a celles du spectre de

feg dv , s . : g
référence; dans ce cas = = (. C’est cette derni€re solution qui est préconisée [20].
s

Par ailleurs, au lieu d’introduire les coefficients k; comme variable caractéristique du
spectre d'absorption dans 1'équation (2.74), Denison propose d’utiliser les sections

d’absorption Cg. Ces sections sont reliées au coefficient k; selon I’équation suivante:

ki=NXCpy;, oOUN (mol/m®) représente la densité molaire du gaz. L'équation (2.90) peut

alors se reformuler de la maniére suivante:

il'i(s)= » j N($)C s i( s )(13( s)=1(s ))dv (2.91)

ds T T v
Cette équation pourrait certes se résoudre sur chaque intervalle spectral et utiliser ainsi le
concept des méthodes a larges bandes. Cependant la méthode de résolution proposée est
tout autre. Elle consiste en fait a quantifier les transferts de chaleur par rayonnement ayant
lieu entre deux sections consécutives sur tout le spectre, ce qui nécessite d'associer a chaque
section d'absorption Cgp; des coefficients de pondération a;, dont le calcul est explicité
ultérieurement. Le transfert de chaleur total s'obtient ensuite en sommant toutes les

contributions ayant lieu entre deux sections.
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2.3.2.2.2 Le calcul du coefficient de pondération

Afin de calculer les coefficients de pondération, Denison [20] introduit la fonction de
distribution Fi(s)® du coefficient d’absorption pondérée par la fonction de Planck. Cette
fonction permet de définir une fraction d’énergie de corps noir caractéristique de la fraction
d’absorption ayant lieu pour des sections d'absorption inférieure a C,pg;. Le coefficient de
pondération a,(s), caractérisant le poids du transfert de chaleur radiatif entre les deux

sections consécutives Cgps; €t Copsi+1, €5t déduit ensuite en soustrayant la fraction Fi(s) a

F[+1(S)-

a. La fonction F(s)

Cette fonction dépend non seulement de la section d’absorption C,py; considérée, mais
aussi de quatre autres paramétres: la température source Tj, la température de gaz Ty, la
pression totale p du gaz et la concentration molaire X.

Son expression analytique est la suivante:

F(sX CooiTy Ty X )=—=%  [E (vT;)av (2.92)

1
oT, AV;( Caps Tg,p.X )

La fonction Fi(s) est représentée graphiquement a la figure 2.15; la valeur de Fy(s)
correspond a la fraction ombrée de la fonction de Planck. Plus explicitement, Fi(s) est
évaluée en intégrant la fonction de Planck calculée a la température de source Tp, sur les

intervalles de nombres d'onde pour lesquels la section d'absorption du spectre, étudié a la

température T, et & la concentration X, est inférieure a Caps,i.
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b. Les coefficients de pondérations a;

Le coefficient de pondération a; représente la fraction de corps noir correspondant a la
zone comprise entre les deux sections successives Cops i€t Capsivs (Fig. 2.16, partie ombrée)
et permet de quantifier le transfert ayant lieu entre elles. On le calcule ainsi de la maniére
suivante:

a(s)=Fo(sNT,.T,.0.X )= F( s (T,,T,.p.X ) (2.93)

Section d'absorption

4

Ca

Lo

7

Figure 2.15: Représentation graphique de la fonction de distribution Fi(s) sur un intervalle du domaine
de nombre d'onde.

® Elle est calculée pour la i™ section d’absorption et pour le point d’abscisse s
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Section d'absorption

Figure 2.16: Représentation graphique du coefficient de pondération sur un intervalle de nombre
d'onde.
2.3.2.2.3 Application de la méthode SLW pour un milieu anisotherme
hétérogene
Ce paragraphe décrit les différentes étapes qui doivent étre exécutées afin de résoudre

I'ETR a1'aide de la méthode SLW.

a. Les variables de référence

Afin de fixer les bornes des intervalles spectraux Vipnij €t Vmaxij, deux variables de

références doivent €étre caractérisées : la concentration et la température. Ces valeurs



127

correspondent aux valeurs moyennes du milieu. Deux exemples sont présentés ci-aprés. Si
la distribution de température du milieu est parabolique avec T,=T; et Tp=T2 (T
correspond a la température au centre de la couche de gaz), la température de référence sera

2

définie par T, =T, +§(T2 ~T;). Si cette distribution est cosinusoidale, avec

T = Tmoy +%T—co:(—7zc—j, on pose Tr=Tpmey (Cf. Fig. 2.17). De tels champs de température

sont utilisés au chapitre 3.

T, Tonoy - 0.5 AT
—T _\\ l
T \\ .
e Tm N\ Ty
// ] \
T, ooy +0,5 AT

Figure 2.17: Profils parabolique et cosinusoidal de température entre deux plaques planes

Remarque: Pour un gaz isotherme (Ty=cste), Trei=T,.

Le calcul de la concentration de référence suit le méme principe.

b. Choix des sections d’absorption
11 faut par la suite définir un nombre M de sections d'absorption Cgps ;. Deux possibilités
sont offertes afin de rendre les calculs des flux de plus en plus précis. La premicre consiste

a optimiser le choix des valeurs de ces sections. La seconde consiste a considérer un
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nombre M suffisamment grand et de prendre les sections d’abs_orption logarithmement
espacées de 3 10” 2 60 m*mol pour H,0 et de 3 107 2 600 m*/mol pour le CO, [20]. Ne
connaissant pas la technique utilisée afin d'obtenir les valeurs des sections optimisées, 15
sections logarithmement espacées seront retenues pour les calculs. Le tableau 2.2 présente

les valeurs de ces sections.

Tableau 2.2: Valeur des sections d’absorption pour n=15

Numéro Valeur de la section d'absorption | Valeur de la section d'absorption
pour le CO, pour le H,O
1 3,000 10° 3,000 10°
2 9,968 10° 8,456 107
3 3,312 107 2,384 10
4 1,101 10™ 6,720 10™
5 3,657 107 1,894 107
6 1,215 107 5,339 107
7 4,038 107 1,505 107
8 0,1342 4,243 107
9 0,4460 0,1196
10 1,4813 0,3371
11 4,9220 0,9503
12 16,3547 2,6787
13 54,3432 7,5510
14 180,5705 21,2851
15 600,0000 60,0000

L'équation (2.90) a été simplifiée précédemment en se fixant des valeurs de référence

et en définissant ainsi un spectre d'absorption unique (ne variant pas en fonction de la
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position dans le milieu), caractéristique d'un gaz isotherme et homogene. Afin de
reproduire le caractére hétérogeéne et anisotherme du gaz, il s'agit donc maintenant

d'introduire dans le modéle les caractéristiques locales (77s), X(s)) du gaz.
¢. Milieux anisothermes hétérogénes

La premicre prise en compte des valeurs locales du milieu est réalisée lors du calcul
des fonctions de distribution des coefficients d'absorption (Cf. Eq. 2.92). Il convient en
effet d'utiliser lors de ce calcul des valeurs adéquates pour les trois grandeurs Ty, Tp, X (p
correspondant simplement a la pression totale réelle du mélange). Ainsi, alors que les
valeurs T, et X sont égales aux valeurs de référence puisqu'elles caractérisent le spectre de
référence qui a été fixé, la température de source 7T, correspond, quant a elle, & la

température locale du gaz.

La valeur Fi{s), au point d'abscisse s du milieu, s'explicite finalement comme suit:
Fl(s) = F(Cabs,i’T(s)’Tref’p’Xref) (294)

Si on considére maintenant un point de I'enceinte (pour le calcul des conditions limites), 1a

valeur de la fonction de distribution qui lui est associée est définie ci-dessous:
F(paroi)= F(Cpy;,T, Tres . 0 X 1o ) (2.95)

T, étant la température de paroi.
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Les formules proposées afin de calculer ces fonctions varient selon la nature du gaz

absorbant considéré. Pour le dioxyde de carbone, Denison propose:

Fi(s)=%tanh[P(Tg,Tb,f)]+% (2.96)

3 3 3 T n T, m
Avec P= d g b 1 .
g&%% ”””(2500) (2500) 3 (2.97)

et £=In(Cy (5)) (2.98)

Pour la vapeur d’eau, un terme supplémentaire apparait correspondant a 1’influence de la

pression partielle sur 1’absorptivité de la vapeur d’eau, on a ainsi:

Fi(s)=é-tanh[P(Tg T8 — S )]'*'% (2.99)
Av P*iiib Ty ’ T, m(:_f )1 (2.100)
© T &as™ 250 (2500) s :
et & =i§3:ic T, "fm(X)lﬂ @.101)
* 1=0 m=0n=0 2500 )

Les coefficients bimy, Cimn, dimn SONt explicités dans la référence [20].

Par la suite les coefficients de pondérations a,(s) s'obtiennent en utilisant la relation (2.93).
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d. Calcul du coefficient d’absorption ks)

La seconde prise en compte des valeurs locales du milieu va étre réalisée lors du calcul
du coefficient d’absorption local ki(s). La valeur de ce parameétre dépend en effet non
seulement de la valeur de la température de la cellule de gaz considérée mais aussi de sa
fraction molaire:

ki(s) = N(T{(s), p, X(5))X C s i T(s), , X(5)) (2.102)

Calcul de la densité molaire locale
En utilisant la loi des gaz parfaits, la densité molaire du gaz considéré pour des

conditions thermophysiques quelconques peut s'exprimer en fonction de celle qu’il aurait

pour des conditions thermophysiques standards ( p° =latm, T =273 K, X° =1). Ainsi:

N(S)=%>< T X X x N°
p° T(s) X(s)

(2.103)
Sous les conditions standards, la densité molaire du dioxyde de carbone et de la vapeur

d’eau sont respectivement de 44,77 mol/m’et de 42,78 mol/m’.

Calcul de la section d’absorption locale

Denison a introduit un autre terme correctif: la section d’absorption locale. Ce terme
découle du fait que la discrétisation spectrale Vinij, Vmaxij associ€e aux n sections
d'absorption - fixées par 'utilisateur - a été réalisée pour des valeurs de référence (T4 et

X,¢). Le spectre variant localement en fonction de la température et de 1la concentration, ces
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intervalles ne correspondent plus aux mémes sections d'absorption bour des valeurs locales
différentes des valeurs de référence. Cependant, en supposant le comportement des gaz
réels comme idéal, des valeurs locales de ces sections peuvent étre obtenues; un gaz
posseéde un comportement idéal lorsque le fait de modifier sa concentration ou sa
température ne modifie pas les positions des raies mais uniquement leur amplitude (Figure
2.18).

Considérons une enceinte contenant un gaz non homogene et/ou non isotherme et
recherchons la i*™ section d’absorption locale Csi(s) correspondant & une cellule dont la
température T(s) et/ou la fraction molaire X(s) sont différentes des valeurs de référence T4
et X,¢. Le gaz étant supposé idéal, les raies d'absorption propres a cette cellule sont centrées
aux mémes nombres d'ondes qu'une cellule aux température et fraction molaire de
référence; seules les amplitudes varient. Et, si w;(v) représente le découpage spectral
(réunion de plusieurs intervalles) correspondant 2 la /™ section d'absorption de référence
Cabsiirer » Wi (v) doit aussi correspondre au découpage spectral propre a la section
d'absorption locale Cuis) d'une cellule a T(s) et X(s) différente des valeurs de références
(Figure 2.17). Afin de connaitre la valeur de la section d'absorption associée a ces deux
valeurs T(s) et X(s), il faut résoudre I'égalité suivante:

F(Copsi(),T, = Ty.T, = LX) = F(Capsjrer Ty = Top Ty =Ty, X 1 ) (2.104)
Cette propriété ne découle que d'une approximation du comportement d’un gaz réel, mais

son application permet cependant d’incorporer de manicre satisfaisante les effets

anisothermes et hétérogénes.
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La section d’absorption de référence C,; ,.r est calculée quant a elle comme suit:

Cabs,i,ref =4 Cabs,i X Cabs,i+1 (2105)

Par ailleurs, afin de calculer la section locale d’absorption, Denison propose de résoudre
I'équation 2.104 en utilisant une méthode itérative (méthode de la bissection, méthode de

Newton-Raphson ou une méthode couplant les deux).

. Section d'absorption

\
Cabs,i T X)) \ //-\\
i \. / [ . Y - //\..\_\
#: £ Q f‘ff r\‘ a
7N /N N /
'/ Cabs,i,réf \ %

A

¥

Figure 2.18: Illustration d'un spectre idéal
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2.3.2.2.4 Le modele SLW et I’équation de transfert

L’équation de transfert qu’il faut résoudre est (Cf. 2.76)

%(s) =¥> [kis )(13 - Iv)a’v (2.106)

i J Avi,j

Par ailleurs, en introduisant I’intensité propre a chaque section d’absorption 7, on a:

Y [rav=1, (2.107)
J av;
Y [reav=ar (2.108)
J av

En combinant (2.106), (2.107) et (2.108), on obtient un syst¢me de L équations - L étant le
nombre de sections d'absorption choisies - a résoudre.

%(s) =k s Naf s )1%(s)-I(s)) (2.109)
S

ou bien, pour une direction particuliere m de la discrétisation angulaire choisie pour
l'application de la méthode des ordonnées discretes:

%’f—(s)=k,-(s)(a,-(s)l°(s)—Ii,m(s)) (2.110)

On obtient ensuite la luminance I(s) en quantifiant 1a double sommation suivante

M L
I(5)= 20l (s) (2.111)

m=1i=1

ou M représente le nombre total de directions angulaires
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2.3.2.2.5 Conclusion

Le modele SLW est basé sur un concept similaire a celui du modeéle SPGG et mene au
méme type de résolution de 'ETR. Cependant des raffinements pour les calculs des
coefficients d'absorption et des coefficients de pondération lui permettent d'étre applicable

aux milieux hétérogeénes quelconques.
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CHAPITRE 3
COMPARAISONS MONODIMENSIONNELLES

3.1 Introduction

Avant de pouvoir débuter les analyses de comparaisons, des études préparatoires sont
nécessaires. La premicre consiste a valider les codes monodimensionnels relatifs aux
différentes méthodes SNB-CK, CK, SLW et SPGG & l'aide de résultats de référence, et a
montrer que la méthode SNB-CK 1 (IETR est résolue sur des bandes étroites de 25 cm™)
pourra elle-méme servir de méthode de référence pour les comparaisons. La seconde
consiste a analyser différentes versions (pour divers regroupements et quadratures) de la
méthode hybride SNB-CK et a choisir celles qui sont les plus intéressantes.

Ces pré-études effectuées, les comparaisons des modeéles numériques retenus seront
alors réalisables. Les cas monodimensionnels, nécessitant un temps de calcul beaucoup
moins important que les cas bidimensionnels, sont appropri€s pour analyser de facon
détaillée la dépendance de la précision du flux aux parois et de la divergence du flux pour
des conditions d'utilisation nettement différentes. Les parametres considérés pour ces cas
monodimensionnels sont: la distance entre les deux plaques paralleles et les champs de
distribution de la température et de la fraction molaire. Cette analyse, bien que se

rapprochant de celle effectuée par L. Pierrot [28, 29], s'en distingue nettement sous

plusieurs aspects: différentes versions de la méthode SNB-CK sont introduites, un vaste
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champ de parameétres est investigué et une attention particuliére est portée a la variation de
la divergence du flux au sein du milieu. Ce paramétre revét, en effet, un caractére trés
important lorsque la modélisation du procédé industriel nécessite le couplage du code de
rayonnement avec un autre code tenant compte par exemple des phénomeénes de
convection, de combustion... Ce second code fournit au code de rayonnement les champs
de température et de fraction molaire mais a besoin de connaitre les termes sources de
chaleur qui se déduisent des valeurs de la divergence du flux calculées par le code de
rayonnement.

Les cas bidimensionnels seront considérés ultérieurement dans le chapitre 4.

Sommaire du chapitre:
1. Validation des codes monodimensionnels - La méthode SNB-CK 1 sert de méthode de

référence pour les comparaisons.

2. Recherche des variantes optimales de la méthode SNB-CK en fonction des deux
variables: regroupement et quadrature numérique.

3. Comparaison des différentes méthodes pour le dioxyde de carbone.

4. Comparaison des différentes méthodes pour la vapeur d'eau.

5. Comparaison des différentes méthodes pour un mélange de ces deux gaz.
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3.2 Validation des codes numériques propres aux méthodes SNB-CK, CK,

SLW et SPGG

La validation des codes nécessite de comparer les résultats qu'ils fournissent avec soit
des résultats de référence, ce qui nécessiterait par exemple d'utiliser une méthode raies par
raies, soit des résultats disponibles dans la littérature. Cette seconde alternative a été
retenue. Ils proviennent, d'une part, des travaux doctoraux de Denison [20] et surtout,
d'autre part, de ceux de Pierrot [28]; ces deux auteurs ont utilisé pour valider leurs modéles
une méthode raie par raie. Leur travaux ne portent cependant pas sur les mémes propriétés
de milieux: Denison considere des milieux dont la température et les dimensions d'enceinte
varient respectivement entre 1 000 et 1 800K et entre 0.1 et 3m, tandis que Pierrot étudie
des milieux dont les températures atteignent 2500K et 1'épaisseur 10m. Les études de
Denison présentant plus de diversité et correspondant mieux aux conditions des fours de
combustion (en température et en dimension) qui seront considérées dans cette thése,
beaucoup plus de validations seront effectuées a partir de ces travaux. Les propriétés des
milieux retenus sont fournies au tableau 3.1. Pour deux des cas tirés de cette thése, les
résultats de Kim et al [50] et Liu et al [37] sont aussi présentés.

Le maillage utilisé pour les calculs se compose de 30 nceuds et est rétréci au niveau des
parois9 afin de pouvoir tenir correctement compte des variations de fraction molaire ou de
température dans ces zones. Deux exceptions sont cependant faites: I'une pour le troisitme
cas (Tableau 3.1), la concentration devenant nulle au niveau des parois, un maillage non-

uniforme n'est pas nécessaire; 1'autre pour le quatriéme cas, la distance atteignant 10 m, il
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est nécessaire d'introduire un maillage non-uniforme possédant plus de mailles (50). La

quadrature angulaire numérique associ€ée a la méthode aux ordonnées discrétes est la

quadrature Sg. La quadrature numérique liée a la méthode SNB-CK 1 est par ailleurs la

quadrature de Legendre 2 20 points. Les résultats obtenus sont présentés aux figures 3.1 a

3.7.

Tableau 3.1: Cas tests utilisés pour la validation des méthodes SNB-CK 1, CK, SLW, SPGG. La distribution
X
cosinusoidale décrite par (Ty; AT) est calculée comme suit: T(x) =Ty, +-2—00 T et celle parabolique

T,-T, 2
(To;Ty;To) comme suit T(x) =4~ L % (x ‘XT) +To. L correspond a la distance entre les plagues.
c Milieu | Distribution de Distribution de émissivité T(x=0) Epaisseur
as
gazeux | température (K) | concentration (%) (€) Tx=L) (K)| x (m)
isotherme 0
1 H,O 100 1 0,1
1 000 0
cosinusoidale 1250
2 H,0 10 1 2
(1 000;500) 750
isotherme parabolique 0
3 H,0O 1 1
1 000 (0;100;0) 0
parabolique 500
4 H,0O 10 1 0,25 410
(500,2 500,500) 500
isotherme 2 000
5 CO, 20 0,7 0,1
1 000 300
cosinusoidale 1750
6 CO, 30 1 0,2
(1 250;1 000) 750
H,0 isotherme 40 400
7 0.8 0,1
CO, 1250 20 1500

? Les nceuds du maillage sont explicités 4 I'annexe C
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Figure 3.1: Cas 1, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 000 K) et
homogeéne (100%) de H,0, valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.2: Cas 2, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu anisotherme (cosinusoidal)
et homogeéne (10%) de H,O, valeur du flux pariétal en x=2.
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Figure 3.3: Cas 3, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 000 K) et

inhomogene (parabolique) de H;O, valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.4: Cas 4, évolution de la valeur du flux pariétal en fonction de la distance entre les plaques
paralléles, pour un milieu anisotherme (parabolique) et homogéne (10%) de H,0.
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Figure 3.5: Cas 5, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1000 K) et
homogeéne (20%) de CO,, valeur du flux pariétal en x=0,1.
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Figure 3.6: Cas 6, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu anisotherme (cosinusoidal)
et homogéne (30%) de CO,, valeur du flux pariétal en x=0,2.
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Figure 3.7: Cas 7, évolution de la valeur de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 250 K) et
homogene (20% - 40%) de CO, et de H,O. Le flux pariétal est calculé en x=0.

Ces tests permettent d'observer les bonnes correspondances des résultats des méthodes
SNB-CK1, CK et SLW avec ceux fournis par la méthode de référence utilisée par Denison
(Figures 3.1 a 3.3, 3.5 2 3.7), et ceci aussi bien pour la divergence du flux radiatif que pour

le flux pariétal. Les écarts relatifs pour ce dernier sont inférieurs a 4%. Cet écart est calculé

¢mode‘le - ¢référence

comme suit: A(%) = x100. Ces résultats sont donnés en détails au tableau

référence
3.2. De plus, ces petites variations peuvent étre attribuées aussi bien aux modélisations
numériques qu'au maillage utilisé (aucune spécification du maillage n'est disponible dans
les travaux de Denison). Pour le cas de référence de Pierrot (Figure 3.4), les résultats
différent: pour ces hautes températures, la méthode SLW ne permet plus d'obtenir des

résultats de bonne précision et les écarts relatifs maximaux atteignent 51%. Les écarts
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exprimés dans le tableau 3.2 pour ce cas correspondent aux écarts fnaximums trouvés avec
chaque méthode lorsque la distance entre les plaques varie entre 0,1 et 10 m.

Les trois différentes versions de la méthode SPGG menent, dans la plupart des cas, a
des résultats de qualité inférieure aux autres méthodes. Ainsi, les écarts relatifs varient entre
-4,2% et 3,2% pour les cas 2, 3, 5, 6 et 7, ils atteignent 15,5% pour le cas 1 (Figure 3.1) et
29% pour le cas 4 (Figure 3.4). Pour ce dernier cas, les résultats sont meilleurs que ceux de
la méthode SLW. Par ailleurs, les écarts pour la divergence du flux sont eux toujours assez
conséquents. Ainsi, 1'écart relatif de la SPGG tabulée par Smith est de 20% au niveau des
parois dans le premier cas (Figure 3.1), et atteint 150% pour le cas 5 anisotherme au point
x=0,03 (Figure 3.5). Ces tests permettent de plus de visualiser les limitations théoriques des
sommes pondérées. En effet, non seulement elles ne permettent pas de considérer le cas 3
non-homogeéne (Figure 3.3), mais en plus, les versions qui sont développées pour les cas de
mélange imposent un rapport bien déterminé entre la pression partielle en vapeur d'eau

(Pa,0) et celle en dioxyde de carbone ( Pco, ); ceci explique l'absence de résultats de la

somme pondérée tabulée par Smith pour le cas 7 (Figure 3.7).
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Tableau 3.2: Ecart relatif (en %) entre les valeurs des flux pariétaux trouvés avec les différents
modeles de gaz réels et celles trouvées par Denison et al ou Pierrot et al (cas 4).

Cas1 Cas2 Cas 3 Cas 4 Cas 5 Cas 6 Cas7

SNB-CK1 0,0 -0,4 1,2 1,9 -2,9 -2,0 -0,6
CK -1,9 -2,3 1,6 2,8 0,8 -2,0 -3,0
SLW -4,0 0,1 2,1 51,0 -3,0 -2,0 -1,0
SPGG Smith -0,2 -42 | 1 290 3,2 -3,0
SPGG Pierrot -15,5 -3,4 20,6
SPGG Soufiani |
Liu et al
Kim et al
Conclusions

Ces validations permettent de constater le bon comportement des méthodes SNB-CK 1
et CK pour 1'étude des milieux contenant de la vapeur d'eau et du dioxyde de carbone, et
qui peuvent avoir des distributions en température et en fraction molaire quelconque. La
méthode SLW a un comportement similaire pour ces cas tests tant que la température du
milieu n'est pas trop importante. Enfin, la méthode SPGG montre quant 2 elle ses premiéres
limitations: elle n'est bien sfir pas applicable pour des milieux hétérogenes (du fait de sa
conception) et des erreurs notables sur 1'évolution de la divergence du flux sont
observables, en particulier pour des milieux anisothermes.

Pour la suite des comparaisons, il est nécessaire de choisir une méthode qui pourra
servir de référence. Ce rdle sera joué par la méthode SNB-CK 1; cette méthode permet en

effet de reproduire de fagon fidele les cas de référence considérés dans cette partie.
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Avant d'approfondir les comparaisons entre ces méthodes, des nouvelles méthodes vont
&tre introduites. Celles ci sont les variantes de la méthode hybride SNB-CK regroupant des

bandes étroites entre elles et utilisant des quadratures d'ordre quelconque (Cf. § 2.3.1.2.3).

3.3 Variantes de la méthode SNB-CK

3.3.1 Introduction

La méthode SNB-CK 1, utilisée précédemment, est une méthode trés précise mais qui
nécessite de devoir résoudre I'équation de transfert radiatif sur 367 bandes étroites et pour
une quadrature numérique utilisant 20 points. Cependant, le choix des deux parameétres, la
largeur des intervalles spectraux et le nombre de points (ordre) de la quadrature
numérique(g;, @) servant a définir les coefficients d'absorption k,,,;, n'est pas imposé et est
laissé a l'utilisateur. Afin de réduire les temps de calculs, il est alors intéressant d'essayer de
réduire d'une part le nombre de bandes et d'autre part 'ordre utilisés dans la quadrature
numérique. Il convient ensuite d'observer leurs influences sur la précision des résultats
obtenus. Les influences sur le temps de calcul seront analysées ultérieurement a l'aide des

modeles bidimensionnels au chapitre 4.

3.3.2 Les variantes a regroupement uniforme SNB-CK M

Deux types de regroupements sont considérés dans cette étude, d'une part des

regroupements uniformes et d'autre part un regroupement tenant compte des bandes
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d'‘émission du dioxyde de carbone. Les regroupements uniformes éont réalisés de fagcon a
définir des intervalles spectraux consécutifs regroupant toujours le méme nombre M de
bandes étroites, la méthode SNB-CK étudiée sur ces types d'intervalles est nommée SNB-
CKM.

Si le regroupement considéré est uniforme avec 10 bandes (SNB-CK 10), le nombre de
bandes larges sur lesquelles sont résolues les équations de transfert radiatif n'est plus que de
37. Le nombre de résolutions devient alors 37*N pour un gaz seul et 37*N? pour un
meélange de deux gaz, N étant l'ordre de la quadrature numérique. Le temps de calcul
dépendant du nombre de résolutions de I'ETR a effectuer, une diminution du nombre de
résolutions permettra un gain en temps de calcul. La relation entre ces deux nombres est
explicitée au dernier chapitre. Le tableau 3.3 présente le nombre de résolutions nécessaires
dans le cas de regroupements de 1, 10, 20 et 30 bandes et pour une quadrature a 3, 5, 7, 15

et 20 points.

Tableau 3.3: Nombre d'équations de transfert radiatif 4 résoudre en fonction du regroupement et de l'ordre de

la quadrature considérés.
Nombre
N=3 N=5 N=7 N=15 N=20
de bandes
SNB-CK 1 CO, ou H,0 365 1095 1825 2 555 5475 7300
CO+H,0 3285 9125 17885 | 8 2125 | 14 6000
SNB-CK 10 CO, ou H;0 37 111 185 259 555 740
CO,+H,0 333 925 1813 8325 14 800
SNB-CK 20 CO, ou H,0 10 57 95 133 285 380
CO,+H0 171 475 931 4 275 7600
SNB-CK 30 CO, ou H,O " 39 65 91 195 260
CO,+H,;0 - 117 325 637 2 925 5200
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Il convient pour ces variantes SNB-CK M de trouver le meilleur compromis possible entre,
d'une part, le nombre de bandes a regrouper, la quadrature a utiliser et, d'autre part, la

précision désirée.

3.3.3 La variante SNB-CK OPT

Ce regroupement est inspiré des bandes d'émission du gaz carbonique qui correspondent
aux longueurs d'ondes suivantes: 2, 2,7, 4,3 et 15 um. Les quatre bandes larges d'€mission
primaire regroupent au total 96 bandes étroites; sur les autres bandes étroites (soit 269), le
CO; peut étre considéré comme transparent. Le découpage du spectre a été réalis€ en
considérant des bandes relativement larges sur les bandes de transparence (ces bandes
peuvent regrouper jusqu'a 40 bandes étroites) et plus étroites pour les bandes d'émission (7
a 8 bandes étroites). Ce découpage est présenté au tableau 3.4.
Ainsi 8 bandes sont affectées aux fenétres de transparence du CO; sur lesquelles ce gaz
peut €tre modélisé¢ par un seul gaz gris transparent; sur les 13 autres le CO,, étant
participant, est modélisé par N gaz (N est fixé par l'utilisateur). Ce regroupement présente
'avantage de diminuer de fagon importante le nombre (nb) de résolutions a effectuer, qui
devient:

nb=8+13*N avec le CO,

nb=21*N avec H;0 (ce gaz est participant sur tout le spectre)

nb=8*N+13*N* pour un mélange H,O+CO,
Par ailleurs, bien que ce regroupement ne semble adéquat a priori, que dans le cas de 1'étude

d'une enceinte contenant uniquement du COy, il sera aussi utilisé en présence de H,0.
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La méthode SNB-CK liée a ce regroupement est notée SNB-CK OPT. Le tableau 3.5

présente le nombre d'’E7TR a résoudre pour cing valeurs de N.

Tableau 3.4: Regroupement des bandes en tenant compte des bandes primaires d'€mission du CO,.

numéro de la bande

nombre de bandes

borne inférieure

bome supérieure

large regroupées (um) (um)
1 40 1.0738 1.2030
2 40 1.2030 1.3675
3 40 1.3675 1.5842
4 40 1.5842 1.8824
510 8 1.8824 1.9560
6 1.9560 2.0356
7 2.0356 2.1108
8 35 2.1108 2.5890
9 2.5890 2.7119
10 2.7119 2.8470
11 2.8470 2.9963
12 33 2.9963 3.9801
13 7 3.9801 4.2781
14 7 4.2781 4.6253
15 7 4.6253 5.0314
16 29 5.0314 7.9208
17 8 7.9208 9.4118
18 8 9.4118 11.5942
19 8 11.5942 15.0943
20 7 15.0943 20.5128
21 12 20.5128 53.3333

1 L es termes en gras correspondent aux bandes pour lesquelles le CO, est un gaz participant
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Tableau 3.5: Nombre de résolutions de I'ETR 2 effectuer avec la version optimisée.

SNB-CKOPT N=3 N=5 N=7 N=15 N=20
CO; 47 73 99 203 268
HO 63 105 147 315 420

CO;+H,0 141 365 693 3045 5360

Différents tests sont présentés ci-aprés avec la méthode SNB-CK 1 et permettent de
visualiser tout d'abord l'influence de l'ordre de la quadrature utilisé, puis l'influence du

regroupement utilisé: SNB-CK 10, SNB-CK 20, SNB-CK 30 et SNB-CK OPT.

3.3.4 Tests sur Pordre de la quadrature

Différentes recherches dans la littérature [3-4, 23-24] permettent de penser que
l'utilisation d'une quadrature de Gauss-Lobatto d'ordre 7 est suffisante afin d'obtenir un
résultat de bonne précision. Cependant un travail récent de Liu et al [37] permet d'envisager
une diminution de cet ordre en considérant par exemple des quadratures de Gauss-Legendre
a4 ou 5 points. Comme il a ét€ décrit dans les tableaux 3.3 et 3.5, une diminution de l'ordre
de la quadrature permettrait une diminution du nombre de résolutions de 1'ETR et donc une
réduction du temps de calcul. Afin de visualiser l'influence de la quadrature, six tests sont
présentés ci-dessous avec de la vapeur d'eau (Tableau 3.6). Les quadratures qui sont
confrontées les unes aux autres sont les quadratures de Legendre 4 20, 15, 7, 5 et 3 points et

la quadrature de Gauss Lobatto a 7 points et elles utilisées avec la méthode SNB-CK 1.
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D'un point de vue de la notation, la méthode SNB-CK 1 utilisant une quadrature de
Legendre & 7 points est nommée SNB-CK 1-71; la lettre 1 correspond a la quadrature de
Legendre, g fait référence a celle de Gauss-Lobatto. Les résultats obtenus sont présentés

aux figures 3.8 4 3.13.

Tableau 3.6: Cas tests utilisés pour la visualisation de l'influence des différentes quadratures

o Distribution de Epaisseur
Distribution de T(x=0)
cas concentration (%) € X (m)
température (K) T(x=L) (K)
pour H,O
1 isotherme 1 500 20 1 0 0 1
2 | isotherme 1 500 10 1 0 0 1
3 | isotherme 1 800 10 1 0 0 1
cosinusoidale 1750
4 20 0.8 0,7
(1 250;1 000) 750
arabolique 300
5 P 1 20 1 0
(300;1 500;300) 300
parabolique 0
6 | isotherme (1 600) 1 1
(0;30;0) 0




-90

-110

-130

«(div g), (kWin)

-170

-210

| Flux parétal
j KW

X snbckl-201 586

snbck1-151 58.6
5 snbck1-7] 58.9 !
------- smbek1-51 s8.8 §
o ©  smbckl-31 59.0 o
A snbckl-7g 58.8 :
! ! =
1] 0.2 0.4 0.6 0.8 1

X (m)

152

Figure 3.8: Evolution de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 500 K)) et homogéne (20%) de

vapeur d'eau (Cas 1), valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.9: Evolution de la divergence du flux pour un milieu isotherme ( 1500 K) et homogene (10%) de

vapeur d'eau (Cas 2), valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.10: Evolution de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 800 K) et homogene (10%) de

vapeur d'eau (Cas 3), valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.11: Evolution de la divergence du flux pour un milieu anisotherme (cosinusoidal) et homogéne
(10%) de vapeur d'eau (Cas 4), valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.12: Evolution de la divergence du flux pour un milieu parabolique et homogéne (10%) de vapeur
d'eau (Cas 5), valeur du flux pariétal en x=0.
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Figure 3.13: Evolution de la divergence du flux pour un milieu isotherme (1 600 K) et inhomogéne
(parabolique) de vapeur d'eau (Cas 6), valeur du flux pariétal en x=0.
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Ces six études permettent d'obtenir de nombreux renseigneménts sur l'influence de la
quadrature considérée. Tout d'abord, il peut étre observé que pour toutes les quadratures,
les résultats obtenus pour les flux pariétaux sont assez semblables; les écarts relatifs entre
les différents résultats sont ainsi inférieurs a 2,4% (Tableau 3.7)'!. La divergence du flux
radiatif est quant a elle sujette a plus de variations tout dépendant de la quadrature utilisée.
Ainsi, alors que les résultats sont similaires avec les quadratures a 15 et 20 points, on peut
noter une légére dispersion des résultats lorsque l'ordre de la quadrature est diminué. La
similitude des résultats fournis par les quadratures 15 et 20 permet en outre de conclure que
la convergence numérique est atteinte pour un ordre égal a 15.

Les figures 3.8 a 3.13 illustrant 'évolution de la divergence du flux pour les différentes
quadratures permettent d'observer que les résultats fournis avec les deux quadratures & 7
points sont trés semblables a ceux fournis par la quadrature a 20. Cette observation peut
étre confirmée par le calcul des écarts relatifs. Cependant avant d'exprimer les valeurs des
écarts relatifs, il est important d'observer les évolutions des divergences, car ces valeurs
peuvent entrainer des conclusions erronées. En effet, il peut advenir que les écarts relatifs
deviennent importants alors que les écarts effectifs entre les courbes sont minimes. On peut
observer ce phénoméne pour le cas 4 (Figure 3.11): pour x=0,27, les valeurs de la
divergence sont sensiblement les mémes et sont respectivement -1,048 kW/m® pour N=20
et -0,45 kW/m® pour N=7, l'écart relatif obtenu est quant & lui de 57%. Le probléme est
identique pour le cas 5 (Figure 3.12). Pour de telles évolutions, certaines zones ne doivent

pas étre considérées. En tenant compte de ces remarques, il peut étre observé que les écarts

' La quadrature de référence sera la quadrature de Gauss-Legendre 4 20 points
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maximums entre les valeurs de la divergence du flux trouvées avec une quadrature a 7
points et celles trouvées avec une quadrature & 20 points n'atteignent que 4,6% pour le cas 5
(distribution parabolique), et restent inférieurs & 1,3% pour les cinq autres (Tableau 3.8 et
Figures 3.8 a 3.13). Ces résultats corroborent les suggestions faites dans la littérature
conseillant d'utiliser une quadrature a 7 points. Par ailleurs, aucune réelle différence n'est
observable entre les deux types de quadratures, Gauss-Lobatto ou Gauss-Legendre.

La précision des résultats obtenus avec la quadrature de Gauss-Legendre a 5 points
reste tout a fait similaire a celles des quatre précédentes. En effet, au maximum les écarts
atteignent -1.8% pour le flux pariétal (cas 5) et 2.8% pour la divergence du flux (cas 6), et
ils restent dans la majorité des cas de 1'ordre de 1%.

La chute en précision est beaucoup plus importante pour la divergence du flux lorsque
la quadrature considérée est & 3 points. Une augmentation importante des écarts relatifs est
ainsi notable au niveau des parois: a4 l'exception de la distribution sinusoidale en
température, les écarts varient entre de -8.2% et 9.1% et sont au minimum en valeur
absolue de 4.2%. Le fait de trouver, avec la quadrature de Legendre & 3 points, des flux
pariétaux de bonne précision et des erreurs importantes sur la divergence du flux peut
paraitre contradictoire mais rejoint au contraire les conclusions qui peuvent étre obtenues
avec une modé€lisation de gaz gris: une modélisation de gaz gris peut permettre d'obtenir
une bonne valeur du flux pariétal mais pas de la divergence. La divergence du flux semble
nécessiter une quadrature numérique contenant un plus grand nombre de points que celle
nécessaire pour le flux pariétal; l'utilisation de trois gaz n'est pas suffisante pour retrouver

le comportement du gaz réel.
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Tableau 3.7: Ecart relatif (en %) entre les résultats du flux pariétal fournis par les quadratures 2 15,7, 5et 3
points et ceux fournis par la quadrature a 20 points.

Quadrature Cas 1 Cas 2 Cas 3 Cas4 Cas5 Cas 6
Legendre 15 0,0 -0,2 0,0 0,0 0,2 0,1
Legendre 7 0,5 1,0 0,4 0,0 0,3 0,1
Gauss-Lobatto 7 0,3 04 04 0,0 0,1 -0,1
Legendre 5 0,6 1,3 0,3 0,0 -1.8 0,1
Legendre 3 03 0,8 -0,7 0,2 2,4 -0,6

Tableau 3.8: Ecart relatif (en %) entre les résultats des divergences du flux fournis par les quadratures 4 15,
7,5 et 3 points et ceux fournis par la quadrature a 20 points.

Cas 1 Cas 2 Cas 3 Cas4 Cas5 Cas 6
Quadrature

x=0 |x=0,5| x=0 [x=0,5| x=0 |{x=0,5| x=0 =0 |x=0,35] x=0 | x=0,5

Legendre15 00| 00 |01 {-02 |01 {-01] 0,1 (01 00 | 04| 0,0

Legendre7 | 07| 02 | 1,2 | 0,7 | -0,1 | 04 0,0 | -2,7 0,7 | 0,7 | -0,1

Lobatto 7 09 0,0 13 1011} 02 | 02 -0,1 | 4,6 0,7 | 00 | 0,5

Legendre5 | 02| 03 | 15 | 10 | -1,0 | 0,7 01 {06 { 03 | 28} 00

Legendre3 | 4,7 0,1 | -52 | 2,6 | 64 12 | -1,0 {1 9,1 o1 | 821 06

Conclusions

Deux quadratures se démarquent des autres pour leur bon compromis entre le nombre
de résolutions de I'ETR et la précision des résultats trouvés; ce sont les quadratures de
Legendre a 5 et 7 points. Les quadratures a 7 points fournissent des résultats ayant une
précision légérement supérieure, semblable & celle obtenue avec la quadrature a 20 ou a 15
points; cette méthode nécessite en contrepartie plus de résolutions que celles a 5 points.
Aucune modification importante n'est visible par ailleurs entre les résultats fournis par la

quadrature de Gauss-Lobatto a 7 points et ceux trouvés a l'aide d¢ Legendre du méme
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ordre. La quadrature a 3 points permet d'obtenir des résultats rapides, satisfaisants en précision

pour le flux pariétal mais discutables pour la divergence du flux.

3.3.5 Comparaison des efficacités respectives des différents regroupements

La partie précédente a permis d'évaluer l'influence de la quadrature pour la méthode SNB-
CK 1 (sans regroupement). Trois ordres N de quadratures de Legendre peuvent €tre retenus, 3,
5 et 7, bien que la quadrature a 3 points fournisse a priori des résultats de bien moindre qualité
pour la divergence du flux. Il convient maintenant d'évaluer leur influence pour différents
regroupements. Quatre regroupements sont considérés: trois uniformes avec M={10; 20; 30}
et le quatriéme selon les bandes d'émission primaires du CO,. Les évaluations sont effectuées
a l'aide des méme cas tests que ceux de la partie précédente (Tableau 3.6), et en utilisant
toujours une quadrature Ss et le maillage a 30 nceuds resserrés au niveau des parois. Ces
évaluations vont permettre de trouver les meilleurs compromis regroupement/quadrature qui
seront ensuite comparés de fagon approfondie avec les autres types de méthodes (SLW, CK ...)
pour des milieux contenant de la vapeur d'eau, du dioxyde de carbone ou un mélange de ces
deux gaz. Afin de pouvoir comparer la pertinence des différentes variantes de la méthode
hybride SNB-CK, les résultats qu'elles fournissent pour les six cas tests vont étre comparés a
ceux obtenus avec la méthode SNB-CK 1-20'? (pas de regroupement de bandes et utilisation
d'une quadrature de Gauss-Legendre & 20 points). Ces comparaisons vont &tre présentées dune

part dans le tableau 3.9, dans lequel sont explicités les écarts relatifs pour les flux pariétaux, et

121 a lettre 1 est désormais omise; les quadratures utilisées avec les méthodes SNB-CK sont maintenant toujours
des quadratures de Gauss-Legendre.
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d'autre part & l'aide des figures 3.14 & 3.19 illustrant 1'évolution deé écarts relatifs pour la
divergence du flux. Du fait du grand nombre de variantes considérées, deux figures sont
fournies pour chaque cas, I'une illustrant les évolutions des méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK
10-7, SNB-CK 10-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK 20-5, SNB-CK OPT 7, SNB-CK OPT 35, l'autre
illustrant celles des méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-CK 30-3, SNB-CK 30-5,
SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3.

Pour toutes ces variantes, la précision sur les flux pariétaux reste tout a fait acceptable.
Les écarts relatifs restent en effet inférieurs & 4% (Tableau 3.9). Bien que les trois variantes
SNB-CK 30-7, SNB-CK 30-5 et SNB-CK OPT-3 fournissent des résultats 1égérement moins
précis, aucune distinction nette n'est réellement observable. La distinction est, comme
précédemment,e plus conséquente pour la divergence du flux. Une bonne correspondance des
résultats est ainsi obtenue pour le cas 4 (distribution sinusoidale de la température): les
différences des écarts entre les méthodes sont au maximum de 6,5%, voire de 3% si la
méthode SNB-CK OPT 3 est omise (Figure 3.17) et les écarts relatifs restent au maximum de
4.5%. Pour le cas 5, les écarts au contraire atteignent au contraire des valeurs beaucoup plus
importantes (Figure 3.18); une différence de 25% est observée au niveau des parois entre les
écarts obtenus avec les variantes SNB-CK 20-5 et SNB-CK 30-3. Pour tous les cas, a
I'exception du cas cosinusoidal (cas 4), les différences maximales entre les méthodes sont
obtenues au niveau des parois, zone de discontinuité (température ou concentration) entre le
milieu gazeux et la paroi froide; les écarts au sein du milieu sont bien moindres (quand ces
écarts ont un sens, c'est 4 dire pour des valeurs de la divergence du flux éloignées de 0). Ainsi

pour le cas 2, les écarts atteignent 20% au niveau des parois (entre les versions SNB-CK OPT-
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3 et SNB-CK 30-7) pour seulement 3% au sein du milieu. Pour;le cas cosinusoidal, la
distinction entre les variantes se produit entre la zone pariétale et le centre du milieu gazeux,
cette particularité peut étre une conséquence de la faible variation de la température au niveau
des parois.

A la lumiére du tableau 3.10, cinq variantes se distinguent des autres pour la bonne précision
des résultats qu'elles fournissent. Ainsi, les variantes SNB-CK 10-7, SNB-CK 10-5, SNB-CK
20-5, SNB-CK OPT 7 et SNB-CK OPT 5 fournissent pour les cas 1, 2, 3, 4 et 6 des écarts
relatifs inférieurs & 3,5%; ces écarts augmentent cependant pour le cas parabolique en
température (cas 5) au niveau des parois. Deux raisons peuvent expliquer la moins bonne
précision des autres méthodes: d'une part un trop grand nombre de bandes regroupées
ensemble dans les variantes a regroupement uniforme, d'autre part un ordre de quadrature trop
faible. Ainsi, les méthodes SNB-CK 30 fournissent pour la majorité des cas, des écarts relatifs
au niveau des parois beaucoup plus importants que ceux des cinq variantes nommées
précédemment. L'écart moyen au niveau des parois est en effet de 9,24% pour la SNB-CK 30-
7 contre 3,4% pour la SNB-CK 10-7. De méme, une nette augmentation des €carts relatifs peut

étre observée lorsque l'ordre de la quadrature est trop faible et pris égal a 3.
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Rappel des cas considérés (Cf. Tableau 3.6)

cas | température (K) | concentration (%) £ T(x=0 et x=L) x(m)
1 | isotherme, 1 500 homogéne, 20 1 0 0 1
2 | isotherme, 1 500 homogéne, 10 ] 0 0 1
3 | isotherme, 1 800 homogene, 10 I 0 0 1
4 cosinusoidale homogene, 20 0.8 1750...750 0,7
5 parabolique homogéne, 20 7 300 .... 300 0
6 | isotherme, 1600 parabolique 1 0 0 1

Table 3.9: Ecart relatif (en %) entre les résultats du flux pariétal fournis par les 12 variantes et ceux fournis par la
méthode SNB-CK 1-20.

Quadrature Cas ! Cas 2 Cas 3 Cas 4 Cas 5 Cas 6
SNB-CK 10-7 0,7 1,5 0,7 0,0 . 0,2
SNBCK 105 | 05 13 03 0.0 . oo
SNB-CK 10-3 0.1 0.4 12 0.2 0,8
SNB-CK 20-7 1,0 14 0,0 0.6
SNB-CK 20-5 1,1 0,0 04
SNB-CK 20-3 0,9 0,6 0.9 0,3 20 | 01
SNB-CK 30-7 23 02 12 1.8
SNB-CK 30-5 1.6 0,1 1.6 1.4
SNB-CK 30-3 0.9 0.1 14 0.3

SNB-CK OPT-7| 02 0,3 00 0,4
SNB-CKOPT-5| 02 0,3 0,1 9 05
SNB-CK OPT-3| _ -1,0 05 | 19




Tableau 3.10: Ecarts relatifs (%) pour les différentes variantes de la divergence du flux
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Il convient maintenant de statuer sur les variantes a conserver pour la suite des comparaisons.

Sur les trois variantes a regroupements uniformes mises en exergue précédemment, seules les

méthode SNB-CK 10-5 ¢t SNB-CK 20-5 sont conservées; la méthode SNB-CK 10-7

fournissant des résultats similaires & la méthode SNB-CK 10-5 et nécessitant plus de

résolutions de I'ETR (74 en plus) est rejetée. Pour les méthodes SNB-CK OPT, bien que les

méthodes SNB-CK OPT 5 et SNB-CK OPT 7 fournissent le méme degré de précision, c'est 1a

méthode SNB-CK OPT 5 qui est retenue puisqu'elle nécessite 26 résolutions de 1ETR de

moins que sa COnsceur.

Cas 1 Cas 2 Cas 3 Cas4 Cas 5 Cas 6
ETR | x=0 }|x=0,5) x=0 |x=0,5] x=0 |x=0,5] x=0 [x=0,35]x=0,04|x=0,56] x=0 |x=0,5

SNB-CK 10-7} 259 1,2 0,3 3,0 1,0 0,4 0,8 -0,2 2,5 02 -0,1
SNB-CK 10-5) 185 -0,6 0,1 04 14 1,1 -0,4 2,3 02 -0,2
SNB-CK 10-3| 111 [[%68 | 16 29 | 80| 10 -13] 0.4 11
SNB-CK207] 133 | 25 | 02 15 | 1,7 | 14 | 06 08 0,1
SNB-CK 20-5] 95 04 0,7 24 -0,8 1,8 0,5 09 0.3
SNB-CK 20-3 57 65 1 30 3.3 1,6 -0,7 -0,7 24
SNB-CK 30-7 91 1,3 2,5 1,8 1,2 2,0 0,7
SNB-CK 30-5 65 ] 13 2,6 1,7 0,6 1,5 0,7
SNB-CK 30-3 39 -3,6 1,1 2.9 0,5 -1,7 -0,2 0,8
SNB-CK OPT] 99 0,5 0,0 0,7 0,5 -0,5 0,0 -0,6

7
SNB-CK OPT] 73 -1,8 0,3 -1,0 1,0 -3,2 0,6 -1,0

5
SNB-CK OPT} 47 1,1 1,1

3
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Figures 3.14. Cas 1, milieu isotherme (1 500 K), homogéne (20%), parois noires maintenues a 0K. (a) Evolution
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des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7,
SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT 7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
(b) Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-

CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
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Figures 3.15. Cas 2, milieu isotherme (1 500 K), homogéne (10%), parois noires maintenues a OK. (a) Evolution
des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7,
SN]%—CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT 7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
(b) Evolution des €carts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-
CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
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Figures 3.16. Cas 3, milieu isotherme (1 800 K), homogéne (10%), parois noires maintenues 4 OK. (a) Evolution
des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7,
SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT 7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
(b) Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-

CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
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Figures 3.17;: Cas 4, milieu anisotherme (cosinusoidal), homogéne (20%), parois grises (€=0.8). (a) Evolution
des divergences du flux trouvées avec les méthodes SNB-CK 1-20, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7, SNB-CK 20-
5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT-5, SNB-CK OPT-7. (b) Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés

avec les différentes variantes et la méthode SNB-CK 1-20, pour x compris entre 0 et 20 cm (paroi chaude). (c)

Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les différentes variantes et la méthode SNB-CK 1-20,
pour x compris entre 40 et 70 cm (paroi froide).
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Figures 3.18. Cas 5, milieu anisotherme (parabolique), homogéne (20%), parois noires maintenues a 300K. (a)
Evolution des divergences du flux trouvées avec les méthodes SNB-CK 1-20, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7,
SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT -7. (b) et (¢) Agrandissement de ces évolutions
sur deux zones, l'une pariétale, l'autre centrale. (d) Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les
méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK 10-7, SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT-5, SNB-
CK OPT-7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20. (e) Evolution des écarts relatifs entre les résultats
trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3, SNB-CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-
CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.
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Figures 3.19. Cas 6, milieu isotherme (1 600 K), inhomogéne (parabolique), parois noires maintenues 4 0K. (a)
Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 1-15, SNB-CK 10-5, SNB-CK
10-7, SNB-CK 20-5, SNB-CK 20-7, SNB-CK OPT 5, SNB-CK OPT 7 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK
1-20. (b) Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec les méthodes SNB-CK 10-3, SNB-CK 20-3,

SNB-CK 30-3, SNB-CK 30-5, SNB-CK 30-7, SNB-CK OPT 3 et ceux trouvés avec la méthode SNB-CK 1-20.

3.3.6 Influence de la technique de résolution de I'ETR

Comme il a été présenté lors de la partie 2.3.1, deux techniques de résolution de I'ETR sur

I'ensemble du spectre sont utilisables. La premiére consiste & résoudre I'ETR sur les différentes
bandes, en introduisant la valeur de l'intensité 130 de corps noir relative au centre de la bande
considérée (la fraction d'intensité de corps noir de cette bande serait approximée par
Al = AvxI? , ) > lintensité d'une cellule quelconque est alors calculée comme suit:

Nbandes Npandes

2l Avi= ) ng Ol mav, 5, PV (Cf. Eq. 2.41)
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La seconde, retenue pour nos calculs, consiste a introduire la fraction d'intensité de corps noir

relative a chaque bande, calculée en utilisant la formulation de Chang et Rhee [14]

4

oT .
(Al = 4F ), puis de calculer l'intensité de chacune des cellules comme suit:
4
Nbandes Npandes | N M
L= YAl = X |28, Y0y (Cf. Eq.2.47)

g=1 m=l
Afin de visualiser les erreurs qui sont faites en utilisant une intensité constante sur chaque
bande large (premiére technique), le troisiéme cas (milieu homogéne, 10% et isotherme,
1 800K) est repris ci-dessous, pour ces deux techniques, avec les différents regroupements
uniformes (avec 1, 10, 20 et 30 bandes étroites) et le regroupement spécifique; la quadrature
angulaire utilisée est la quadrature de Legendre & 7 points. La méthode de référence est
toujours la méthode SNB-CK 1-20. Pour cette méthode a bandes étroites, les deux techniques
fournissent des résultats tout 2 fait similaires (Figure 3.20): sur des bandes &troites de 25 cm’™’,
la fonction de Planck peut étre considérée comme quasiment constante, si bien que les
fractions d'intensité de corps noir calculées avec les deux techniques sont équivalentes. L'écart
maximal entre les deux techniques est ainsi de 0,1%. La figure 3.21 permet de visualiser les
€carts relatifs obtenus avec les divers regroupements et la quadrature & 7 points. Tandis que la
méthode SNB-CK 1-7 fournit les mémes résultats avec les deux techniques (méme explication
qu'avec la méthode SNB-CK 1-20), une diminution de la précision plus ou moins prononcée
apparait avec les autres regroupements lorsque l'hypothése de l'intensité de corps noir

constante est utilisée. La diminution la plus importante est obtenue avec le regroupement



spécifique: 1'écart relatif maximum passe ainsi de 0,5% a 6,5%. Ceci est dii au fait que

certaines bandes larges peuvent atteindre pour ce regroupement 1 000 cm™.
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Figure 3.20: Comparaison des deux techniques de résolution de I'ETR avec la méthode SNB-CK 1-20 et pour un
milieu isotherme (1 800 K) et homogéne (10%).
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Figure 3.21: Comparaison des deux techniques de résolution de I'ETR avec les différents regroupements

uniformes et spécifique de la méthode SNB-CK et pour un milieu isotherme (1 800 K) et homogene (10%).
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3.3.7 Conclusions

Trois versions de la méthode hybride SNB-CK sont retenues pour la suite des
comparaisons: ce sont les variantes SNB-CK 10-5, SNB-CK 20-5 et SNB-CK OPT 5. Par
ailleurs, pour les deux derniéres méthodes, il est particuliérement important d'utiliser la
formulation de Chang et Rhee [14] lors de la résolution de I'ETR; le fait d'utiliser une
valeur de I'intensité de corps noir constante sur les bandes larges peut diminuer, en effet, de

fagon conséquente leur précision respective.

3.4 Comparaisons monodimensionnelles des modéles de gaz réels retenus

Les méthodes retenues pour les comparaisons monodimensionnelles sont, d'une part,
les méthodes SPGG, SLW et CK, et d'autre part, en se basant sur les résultats obtenus au
chapitre 3.3, les trois méthodes hybrides SNB-CK 10-5, SNB-CK 20-5 et SNB-CK OPT-5
(dans la suite de cette partie le "-5" est omis). Ces comparaisons concernent les précisions
des résultats obtenus lors des calculs du flux pariétal et de la divergence du flux. Afin que
l'analyse soit la plus compléte possible, diverses caractéristiques d'enceinte sont étudiées.
Ainsi, pour les enceintes contenant un unique gaz participant, trois types de milieux ont été
choisis:

- des milieux homogenes et isothermes dont la température varie entre 1 000 et
1 800K, la fraction molaire pour la divergence du flux varie quant 2 elle, entre 2 et 20%
pour le CO; et entre 5 et 50% pour H,O. Pour le flux pariétal, les fractions molaires

considérées pour les deux gaz sont pour tous les cas de gaz unique 5%, 10% et 20%; de ce
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fait, seules les fractions molaires pour la divergence du flux sont explicitées pour les deux
prochains types de milieux.

- des milieux hétérogénes et isothermes dont la température varie entre 1 300 et
1 800K, la fraction molaire varie de fagon parabolique de 1% aux parois a x,% au centre

avec x, € [2,20%] pour le COz et x,, € [5,50%] pour H,O.

- des milieux homogeénes et anisothermes dont la température varie de fagon
parabolique de 300K (au niveau des parois qui sont maintenues arbitrairement a 0K) a
1500K (au centre de I'enceinte) et la fraction molaire entre 2 et 20% pour le CO; et entre 5
et 50% pour H,O.

Lorsque I'enceinte contient un mélange de CO; et de H,O, une condition est imposée sur le

b .
720 — 3 etles trois mémes types

rapport entre la fraction molaire du CO; et celle de H,O, 2
co,

de milieux sont analysés:

- des milieux homogenes et isothermes dont la température varie entre 1 000 et
1 800K, la fraction molaire du CO; pour la divergence du flux varie entre 4 et 15%. Pour le
flux pariétal, les valeurs de la fraction molaire pour le CO; sont, avec le mélange, toujours
de 5%, 10% et 15%.

- des milieux hétérogénes et isothermes dont la température varie entre 1 300 et
1 800K, la fraction molaire varie de fagon parabolique avec x,, € [4,15 % | pour le CO,.

- des milieux homogenes et anisothermes dont la température varie de fagon
parabolique de 800K, aux parois, 2 1 500K au centre de l'enceinte et 1a fraction molaire

entre 4 et 15% pour le CO,.
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Les murs de l'enceinte sont noirs et la distance séparant les deux plaques paralléles
varie entre 0.1 et 2 métres. La quadrature numérique Sg due a Carlson et Lathrop est utilis€e
et le maillage est non-uniforme (resserré au niveau des parois) a 20 points (présenté a

I'Annexe C).

3.4.1 Comparaisons monodimensionnelles avec le CO,

a. Les flux pariétaux

En analysant les résultats obtenus avec les modeles de gaz réels pour les différentes
caractéristiques de I'enceinte, deux méthodes se distinguent des autres pour leur précision
sur les flux pariétaux: ce sont les méthodes CK et SNB-CK OPT. Quels que soient les
champs de température et de fraction molaire, les écarts relatifs entre leurs valeurs et celles
fournies par la méthode SNB-CK 1 sont au maximum de 6,5% (Planches13 1-6) et en
moyenne sur les cas isothermes, de 2%. L'écart maximum est atteint pour la méthode SNB-
CK OPT pour le milieu homogéne isotherme & 1 000K (Planche 1a) et pour la méthode CK
pour le milieu homogéne isotherme a 1 800K (Planche 3b). Pour la méthode SNB-CK OPT,
une augmentation de la température permet de réduire les écarts relatifs au niveau des
petites (inférieures 4 0,4 m) et grandes (supérieures 2 1,6 m) distances (Figure 3.22). Ces
écarts, en valeur absolue, sont en outre toujours supérieurs pour les petites distances. Les
écarts pour les grandes épaisseurs pouvant étre négatifs, une augmentation de 1'épaisseur ne
permet pas de diminuer continiment les écarts; elle permet cependant d'obtenir au

maximum des écarts de 3,5% (Planche 1b) pour une distance de 2m. Pour la méthode CK,

1* Les planches citées dans la partie 3.4 sont présentées en annexe D.
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une augmentation de la température ne permet une réduction des écarts que pour les faibles
distances; pour les grandes distances les écarts augmentent au contraire en valeur absolue
(la méthode CK sous estime les flux et les écarts deviennent négatifs). D'une maniére
générale les résultats fournis par la méthode CK sont plus précis que ceux de la méthode
SNB-CK OPT pour des petites distances et moins précis pour de plus grandes distances
(Figure 3.23), et ce d'autant plus que la température est importante. Par ailleurs, une

augmentation de la fraction molaire ne permet pas de diminuer 1'écart relatif maximal.
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Figure 3.22: Evolutions des écarts relatifs pour le flux pariétal de la méthode SNB-CK OPT par rapport a la
méthode SNB-CK 1, pour un milieu isotherme homogéne (10% de CO,) en fonction de la température.
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Figure 3.23: Variation des divergences du flux calculées avec les méthodes CK, SNB-CK 1 et SNB-CK OPT
pour un milieu isotherme a 1 300K et homogeéne (10% CO,) en fonction de 1'épaisseur d de I'enceinte.

Les résultats fournis par les deux autres méthodes hybrides, SNB-CK 10 et SNB-CK
20, sont moins précis que ceux fournis par les deux précédentes méthodes. Les écarts
relatifs atteignent ainsi pour le milieu homogene isotherme a 1 000K, 10,7% avec la
premiere et 16% avec la seconde (Planche 1la). Ces écarts diminuent cependant
sensiblement lors d'une augmentation de la température. Ainsi, pour les cas homogénes
(avec 10% CO,) et isothermes, 1'écart maximal pour la méthode SNB-CK 10 est de 10,7% a
1 000K et n'est plus que de 6% a 1 800K; cette variation est aussi visible pour les milieux
inhomogenes (Figure 3.24). L'évolution des écarts est similaire pour la méthode SNB-CK

20 (Planches 1a - 6a), mais reste cependant de 12% a 1 800K.
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Figure 3.24: Evolutions des écarts relatifs de la méthode SNB-CK 10 pour un milieu homogene (10% de
CO,) en fonction de la température. Trois courbes correspondent aux milieux homogénes et isothermes a 1
000K, 1 300K et 1 800K, deux autres aux milieux hétérogénes (distribution parabolique, de fraction molaire
maximale X,=10%) et isothermes c1300K et c1800K, et la derniére au milieu homogé&ne (10% de CO,) et
anisotherme (distribution parabolique, T,=1 267K) p1500K.

Aucune diminution des écarts maximums n'est visible lors d'une augmentation de la
fraction molaire, seule la distance pour laquelle ces écarts sont obtenus est modifiée. Cette
propriété peut étre visualisée en observant les planches 1a a 3b; ainsi avec la méthode SNB-
CK 20 et pour un milieu homogéne isotherme a 1 800K, I'écart maximal reste quasiment
identique (varie de 13,8 a 13,9%, Planches 3a-3b), mais I'épaisseur pour laquelle il est
atteint varie de 0,8m & 0,2m lorsque la concentration passe de 5% a 20%. Cet écart
maximal est en fait obtenu pour une méme longueur optique, que 'on définit comme étant
le produit de 1'épaisseur de la couche gazeuse par la concentration du gaz. Ce phénomene
est illustré sur la figure 3.25, mais il n'est valable que pour les variantes de la méthode

SNB-CK. En effet, avec les méthodes CK, SLW et SPGG, pour une méme valeur de
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longueur optique obtenue pour des fractions molaires différentes, les écarts relatifs différent
(Figure 3.26).

Les meilleurs résultats fournis par la méthode SNB-CK 10 par rapport & ceux de la méthode
SNB-CK 20 s'expliquent facilement par le fait que ces deux versions utilisent la méme
sorte de regroupement mais avec un nombre de bandes par regroupement variant du simple
au double. La trés bonne précision de la méthode SNB-CK OPT pourrait & premiére vue
paraitre surprenante, cette version possédant presque deux fois moins de larges bandes que
la versions SNB-CK 10. Deux explications peuvent cependant étre apportées. D'une part,
les bandes étroites qui composent une bande large pour la méthode SNB-CK OPT ont des
propri€tés relativement équivalentes; ces bandes ne sont pas composées d'une association
de bandes transparentes et de bandes participantes. Cette propriété n'est pas vérifiée pour
les méthodes 2 regroupement uniforme; ainsi la 19°™ bande large de la variante SNB-CK
10 est constituée de 5 bandes étroites participantes et de 5 bandes étroites transparentes (Cf.
Tableau 3.4). D'autre part, les bandes larges participantes de la méthode SNB-CK OPT
comprennent seulement 7 a 8 bandes étroites au lieu de 10 ou 20 pour les méthodes SNB-
CK 10 ou SNB-CK 20.

La méthode SLW est moins précise que les quatre précédentes méthodes, et surtout
présente le désavantage de fournir des résultats variant de facon importante et monotone en
fonction de la distance pour une fraction molaire donnée. Les écarts sont, dans la plupart
des cas, négatifs (sous-estimation) pour les faibles distances et positifs (surestimation) pour
les plus grandes distances (Planches 1-6) et les variations peuvent atteindre des amplitudes
de 20% (Planche 1). L'écart maximum est lui aussi obtenu & 1 000K et atteint 19% (Planche

1); pour les milieux homogenes, il n'est jamais inférieur & 10%, mais est 1égérement moins
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conséquent pour les milieux hétérogénes (Planches 4, 5). Cette méthode ne permet d'obtenir
que des résultats qualitatifs.

La méthode SPGG utilisant les bases de données de Smith et al, fournit des résultats de
précision raisonnable 2 faible température (1 000K), les écarts maximums atteignent 8%
(Planche 1). Cependant une hausse de la température ou de la fraction molaire crée une
augmentation de l'écart qui atteint 13% a 1 800K avec 20% de CO, (Planche 3b). Une
hausse de la température crée de plus une plus grande amplitude des évolutions des écarts

relatifs qui atteint des valeurs similaires 2 celle de 1a méthode SLW.
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Figure 3.25: Valeurs des écarts relatifs obtenus avec les méthodes SNB-CK 10, SNB-CK 20 et SNB-CK
OPT en fonction de I'épaisseur optique (obtenue pour trois fractions massiques 5%, 10% et 20%) pour un
milieu homogeéne isotherme a 1 300K.
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Figure 3.26: Valeurs des écarts relatifs obtenus avec les méthodes CK, SPGG et SLW en fonction de
I'épaisseur optique (obtenue pour trois fractions massiques 5%, 10% et 20%) pour un milien homogéne
isotherme a 1 300K.

b. La distribution de la divergence du flux

Comme pour le calcul du flux pariétal, les méthodes SNB-CK OPT et CK se
distinguent des autres pour la précision de leurs résultats. Pour la méthode SNB-CK OPT,
I'écart relatif maximum est de 8,7% (pour le cas anisotherme, 1'écart maximal considéré est
pris au centre de l'enceinte, Cf. Partie 3.3); il correspond & un milieu gazeux homogéne et
isotherme qui posséde d'une part une faible fraction molaire en CO,, 2%, et qui est d'autre
part a relativement faible température, 1 000K (Planche 7a). Une augmentation de la
température permet de diminuer sensiblement I'écart relatif maximal. Cet écart passe ainsi
de 8,7% 4 5,8% pour un milieu homogene (2% CO,) isotherme dont la température varie
entre 1 000K et 1 300K (Planche 9a); & 1 800K, il n'est plus que de 4,9% (Planche 11a).

Cette diminution est aussi visible pour les cas hétérogénes. L'influence de la température
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est illustrée sur la figure 3.27 pour un milieu contenant 4% de CO,. Une augmentation de
I'épaisseur du milieu s'accompagne par ailleurs d'une plus grande amplitude dans les
évolutions des écarts relatifs (Planches 7a, 8a), mais sans cependant modifier les valeurs
maximales des écarts. Et aucune réelle modification n'est observable en augmentant la
fraction molaire du milieu.

L'écart relatif maximal pour la méthode CK est du méme ordre de grandeur que celui
du modele SNB-CK OPT; il est de 9,1% et est atteint pour un milieu homogeéne et
isotherme a 1 800K (Planche 12b). Les évolutions des écarts différent cependant. D'une
part, les écarts ne diminuent pas de facon monotone en fonction de la température: les
meilleurs résultats sont obtenus pour les températures intermédiaires, soit pour les tests a
1 300K (Planches 9, 10). D'autre part, les écarts s'accentuent globalement lorsque la
distance interplaque d augmente. Ainsi, pour un milieu isotherme 2 1 800K et hétérogéne
de concentration maximale égale & 10%, 1'écart maximal varie de -1,8% & -8,2% lorsque d
varie de 0,4 a 1,6 m (Planches 11b, 12b). Par ailleurs, & I'encontre de la méthode SNB-CK
OPT, et des versions hybrides SNB-CK 10 et SNB-CK 20, pour lesquels les écarts relatifs
différent peu pour une méme longueur optique (obtenue pour deux fractions molaires
différentes), les écarts évoluent sensiblement pour une méme longueur optique avec la
méthode CK;; les évolutions illustrées sur les figures 3.28 correspondent aux variations des
résultats obtenus avec les différentes méthodes pour un milieu homogéne ((c=2% et

d=1,6m) et (c=8% et d=0,4m)) et isotherme (1 300K).
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Figure 3.27: Variation en fonction de la température des écarts relatifs de la divergence du flux calculée avec
la méthode SNB-CK OPT pour une enceinte contenant 4% de CO, et ayant 0,4 m d'épaisseur .
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Figure 3.28: Evolution des écarts relatifs propres 4 chaque méthode, pour une méme épaisseur optique de
0,032 m.atm pour deux distances interplaques différentes: 0,4 m (trait plein) et 1,6 m (trait pointillé). a) Avec
les méthodes hybrides SNB-CK OPT, SNB-CK 10 et SNB-CK 20. b) Avec les méthodes CK, SLW et SPGG.

Les figures 3.28a-b illustrent aussi le fait que la précision des méthodes SNB-CK 10 et

SNB-CK 20 pour le calcul de la divergence du flux est beaucoup moins bonne que celles
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des méthodes CK et SNB-CK OPT. Les écarts relatifs atteignent 23,8 % pour la SNB-CK
10 et 32 % pour la SNB-CK 20 (2 1 000K). Comme pour le modéle SNB-CK OPT, une
augmentation de température permet de diminuer ce manque de précision; les écarts ne sont
plus respectivement que de 13% et 24% a 1 800K, soit encore 3 2 5 fois celui de la SNB-
CK OPT (Planches 11a, 12a). Une autre fagon de visualiser la baisse de qualité des résultats
des deux méthodes hybrides par rapport aux méthodes SNB-CK OPT et CK consiste &
comparer l'amplitude des variations de 1'écart relatif lors de 1'augmentation de la distance
interplaque, pour des distributions de fraction molaire et de température données. Tandis
que ces variations sont au maximum de 10% pour la méthode CK (Planche 12b) et de 12%
pour la méthode SNB-CK OPT (Planche 8a), I'amplitude atteint 28% pour la SNB-CK 10,
et 38% pour la SNB-CK 20 avec 20% de CO, (Planche 7a, Figure 3.29). Les amplitudes
des variations des écarts sont en moyenne deux fois plus importantes avec 1a méthode SNB-
CK 10 qu'avec la méthode SNB-CK OPT, et trois fois plus importantes avec la méthode
SNB-CK 20. Ces méthodes hybrides conduisent alors a des résultats plus qualitatifs que
quantitatifs.

Pour la méthode SLW, les écarts relatifs atteignent des valeurs maximales variant entre
19 et 25% pour les milieux isothermes (Planches 7b & 16b). Ces écarts sont inférieurs a
ceux des variantes SNB-CK 10 et SNB-CK 20 2 1 000K et supérieurs a 1 800K. Les
amplitudes des variations sont globalement entre 30 et 40%, et correspondent au double de
celles obtenues avec la méthode SNB-CK 10 pour les hautes températures ou pour un
milieu hétérogéne. Pour le milieu anisotherme, 'écart n'est cependant que d'une dizaine de

pour-cent au centre de 1'enceinte.
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A Tencontre de la méthode SNB-CK OPT, les écarts obtenus avec la méthode SPGG
augmentent avec la température; ils atteignent ainsi 31% pour un milieu homogéne (les
milieux hétérogeénes ne pouvant étre étudiés avec cette méthode) et isotherme a 1 800K
(Planches 11b, 12b). Quelles que soient la température et la dimension de l'enceinte, les
écarts maximums sont au moins de 20%. Cependant, pour les faibles températures (1 000 a
1 300 K), ces écarts sont obtenus uniquement avec des fractions molaires supérieures & 6%;
pour des fractions inférieures ou égales a 6%, ils restent raisonnables et varient entre -10%
et 10% au sein du milieu (Planches 7b, 8b, 9b). De méme, pour le milieu anisotherme, une
assez bonne prédiction au centre de l'enceinte est obtenue avec les faibles fractions
molaires. Par ailleurs, dans la plupart des cas, les écarts subissent d'importantes variations,
plus importantes que celles précédemment obtenues avec la méthode SLW, et les

amplitudes peuvent atteindre plus de 50% (Planche 12b).
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¢. Conclusion

Ces comparaisons permettent de mettre en exergue deux méthodes, d'une part la SNB-
CK OPT et d'autre part la CK; les résultats qu'elles fournissent sont en effet trés semblables
a ceux obtenus avec la méthode SNB-CK 1. Selon les caractéristiques du milieu, de légéres
variations de leur précision respective peuvent cependant étre observées; il apparait
préférable d'utiliser la méthode CK pour des températures modérées (de 1'ordre de 1300 K)
ainsi que pour de faibles dimensions de l'enceinte, et la méthode SNB-CK OPT pour de
plus hautes températures ou de plus grandes dimensions. Par ailleurs, une nette distinction
est visible entre les résultats fournis par les deux types de regroupements de la méthode
SNB-CK: uniformes ou spécifique aux bandes d'émission. Pour un nombre de résolution de
I'ETR identique, le regroupement spécifique aux bandes d'émissivité du CO, permet
d'obtenir des résultats dont la précision est globalement 2 fois supérieure a ceux fournis
avec le regroupement uniforme. Ainsi, alors que de trés bons résultats sont obtenus avec la
méthode SNB-CK OPT, la méthode SNB-CK 10 ne permet d'obtenir de bons résultats
qualitatifs, voire quantitatifs que pour les hautes températures. Les résultats fournis avec les
méthodes SNB-CK 20, SLW et SPGG sont, quant 2 eux, de précision inférieure et ne sont
généralement que qualitatifs. De plus, & l'exception de la méthode SPGG, aucun
changement notable de la valeur de 1'écart maximal n'est obtenu en modifiant la fraction
molaire du CO,.

Des schémas de synthése (figures 3.30 et 3.31) sont présentés ci-aprés pour les cas
isothermes. Ils permettent de mettre en évidence pour des conditions de température, de

fraction molaire et d'épaisseur données, si d'une part, les méthodes fournissent des résultats
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de précision pouvant étre considéré comme bonne (écarts relatifs inférieurs 2 5% pour le
flux pariétal et inférieurs a2 10% pour la divergence du flux), et si, d'autre part, ce sont les
méthodes a utiliser préférentiellement. Les zones de bonne précision sont spécifiées sur les
axes de fraction molaire et de distance de la maniére suivante:

- un trait plein et gras pour un parameétre correspond a une zone pour laquelle la
méthode est précise quelle que soit la valeur de 'autre paramétre

- un trait pointillé et gras pour un paramétre correspond a une zone ou la méthode
peut €tre précise, tout dépendant de la valeur du second paramétre

- un trait pointillé et fin pour un parameétre correspond a une zone ou la méthode
n'est pas suffisamment précise quelle que soit la valeur de I'autre parameétre.
Afin d'expliciter cette schématisation, considérons le cas des méthodes SNB-CK 20 et CK a
1 000K pour le flux pariétal. Pour la méthode SNB-CK 20 et pour les faibles distances,
quelle que soit la valeur de la fraction molaire, les écarts relatifs sont supérieurs & 5%. Pour
des distances supérieures, les écarts peuvent étre inférieurs & 5% tout dépendant de la
valeur de Ia fraction molaire en CO,; cette fraction doit cependant étre supérieure &
approximativement 5% (ceci est schématisé par le trait fin situé au début de l'axe des
fractions molaires). Pour la méthode CK, pour des distances ou des fractions molaires
supérieures approximativement a 0,4m et a 15%, les écarts relatifs sont inférieurs a 5%.
Pour les autres cas, les écarts peuvent étre soit supérieurs soit inférieurs.
Les zones de préférence sont quant a elles illustrées par les zones grisées sur les différentes
surfaces; quand les mémes zones sont grisées pour deux méthodes différentes, cela signifie
que les deux méthodes produisent des résultats du méme ordre de précision et qui sont plus

précis que ceux des autres méthodes.
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Ces schémas peuvent aussi servir pour prédire les résultats pour les milieux
hétérogenes ou anisothermes, ou pour choisir la méthode a utiliser. Considérons le milieu
isotherme et homogeéne & 1800K pour le flux pariétal; la méthode CK est supérieure en
précision a la méthode SNB-CK OPT pour les faibles distances, et ceci est d'autant plus
vrai que la fraction molaire est faible. On peut donc raisonnablement s'attendre a obtenir,
pour un milieu isotherme et hétérogéne de méme température et de fraction molaire
maximale 20%, une zone de préférence de la méthode CK vis-a-vis de la distance
légérement plus importante que celle correspondant au milieu homogéne a 20%, puisque la
fraction molaire moyenne n'est que de 13.3%. Ceci est effectivement observé sur les

planches 3b et 5b; la zone de préférence augmente de 0.2m.
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Figure 3.30: Schématisation pour le CO, et pour chacune des méthodes, des zones de bonne précision et de
préférences pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras pour un paramétre correspond a une zone
pour laquelle la méthode est précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre, un trait pointillé et gras a
une zone ol la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second parametre, un trait pointillé et
fin 4 une zone ol la méthode n'est pas suffisamment précise quelle que soit la valeur de 'autre paramétre. Les
zones ombrées indiquent les valeurs des parametres pour lesquels les méthodes doivent étre
préférentiellement utilisées.
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Figure 3.31: Schématisation pour le CO; et pour chacune des méthodes, des zones de bonne précision et de
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préférentiellement utilisées.
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3.4.2 Comparaisons monodimensionnelles avec H,O

- a. Le flux pariétal

A l'instar des comparaisons effectuées avec le CO,, les deux méthodes SNB-CK OPT
et CK fournissent des résultats de bonne précision. Cependant, a I'encontre des résultats
obtenus avec le CO;, pour le H>O deux autres modéles fournissent des résultats analogues;
ce sont les deux autres méthodes hybrides SNB-CK 10 et SNB-CK 20. Une explication a ce
phénoméne provient du fait que les bandes de transparence pour la vapeur d'eau sont moins
marquées que pour le dioxyde de carbone.

Le cas le plus défavorable pour les trois méthodes hybrides correspond au milieu
homogeéne isotherme 4 1 000 K et avec 5% de H,O (Planche 19a); I’écart maximal atteint
pour ces conditions est de 25% pour la méthode SNB-CK 20. Une hausse d’un des trois
parametres, température, fraction molaire, ou distance entre les parois permet cependant de
diminuer de facon conséquente cet écart. Ainsi, en augmentant la température, il n’est plus
que de 7% a 1 300 K, que le milieu soit homogene ou non (Planches 20a, 22a), 4,5% pour
le milieu anisotherme a4 1 500K (Planche 24a) et de 4% a 1 800 K (Planches 21a, 23a,
Figure 3.32). Le fait d'augmenter la fraction molaire de 5 2 20%, a2 1 000K, permet aussi de
diminuer les écarts de 25% 2 6,5%. L’influence d’une modification de la distance est un
peu moins importante: pour une distance de 2m a 1 000K et avec 5% de HO, I’écart
maximal est en effet toujours de 12% (Planche 19b). Par ailleurs, a 1'exception du cas
isotherme a 1 000 K, les écarts relatifs obtenus pour les différents milieux sont inférieurs a
7% et sont souvent de l'ordre de 2% (Planches 20a a 24b). En outre, la précision des

résultats est toujours de trés bonne qualité€ lorsque la fraction molaire ou la température sont
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élevées (pour ces tests, 20% et 1 800K). Dans de tels cas, une augmentation de la fraction
molaire a haute température (1 800 K) ou de la température a haute fraction molaire (20%)
ne permet plus qu'une 1égére réduction des écarts. Ainsi, une variation de la température de
1 000 a 1 800K pour un milieu homogene de 20% de H,O n'entraine qu'une diminution de
5% de I’écart maximal, et cette diminution n’est plus que de 1% pour une variation de la

fraction molaire de 5 4 20% a 1 800K (Planche 21, Figure 3.33).
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Figure 3.32: Influence de la température sur la valeur des écarts relatifs maximums propres a la
méthode SNB-CK 20 pour 5% de H,0
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Figure 3.33: Influence de la valeur de la fraction molaire de H,O sur I'évolution des écarts
relatifs de la méthode SNB-CK 20 pour deux milieux isothermes homogénes, 1'un maintenu 2
1 000K l'autre a 1 800K.
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Le fait que la fraction molaire ait une influence supérieure a celle de la distance entre les

plaques peut aussi étre visualisé 2 'aide des valeurs des écarts relatifs trouvées pour une

méme longueur optique mais pour des fractions molaires différentes. La figure 3.34 illustre

I'évolution de ces écarts relatifs pour trois fractions molaires de 5%, 10% et 20% et pour

les trois méthodes hybrides. Une nette différence entre les écarts relatifs peut étre observée

pour une méme longueur optique obtenue avec 5 et 20%; cette différence atteint environ

4,5% avec la méthode SNB-CK 20 et pour une longueur optique de 0,03 m.atm.
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Figure 3.34: Variation des écarts relatifs pour les méthodes hybrides, pour un milieu homogene et isotherme
(1 300 K) en fonction de la longueur optique et de la fraction molaire.

Les résultats fournis avec la méthode CK sont, comme il a été mentionné

précédemment, assez similaires a ceux des méthodes hybrides, la seule différence notable

se produit pour les faibles distances entre les plaques (inférieures a 0,4m) et les faibles
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températures. Pour de tels cas, les écarts sont plus importants de 4 2 5% (Cf. Planches 19,
20, 22).

Les résultats fournis par la méthode SLW sont 2 l'inverse de ceux des quatre modéles
précédents. Ils sont en effet de bonne qualité & basse température mais deviennent trés peu
fiables pour des températures plus élevées. La méthode SLW fournit ainsi de meilleurs
résultats 2 1 000K et de plus mauvais a 1 800K (homogéne ou hétérogéne). Pour des
distances supérieures 2 0.4m et une fraction molaire de 10%, 1'écart relatif maximal est
ainsi de 2,7% (comparativement a 7,6% pour la méthode SNB-CK OPT, planche 19a) a
1 000K, de 13,2% (1,2% pour SNB-CK OPT, planche 20a) 4 1 300K et de 23,5% (2,2%
pour SNB-CK OPT, planche 21a) a 1 800K. Une des explications de cette augmentation
des écarts relatifs provient du fait que cette méthode traite mal les bandes d'émission a
hautes températures (hot lines, Cf. Webb [20]).

Les deux bases de données de la méthode SPGG foumnissent des résultats assez
différents 1'une de l'autre: alors que ceux obtenus avec les données de Smith et al ont une
meilleure précision a 1 000K (Planche 19) que ceux fournis avec les données de Pierrot et
al , le phénomene est inversé a 1 800K (Planche 21). A 1 300K, les résultats pour les deux
bases de données sont similaires (Planche 20). Pour les milieux homogénes a 1 000K et
1 300K, la base de données de Smith et al permet d’obtenir, pour une fraction molaire d’au
moins 10%, une précision de I'ordre de 5 & 10% pour des distances supérieures a 0,4m;
pour des distances inférieures, les écarts atteignent 27%. La base de données de Pierrot et al
permet quant a elle d’obtenir une bonne précision a 1 800K, les écarts variant de 3 a 8%.
Cette méthode est cependant plus influencée que les méthodes hybrides ou CK par une

variation de la fraction molaire de la vapeur d’eau (Figure 3.35).
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Figure 3.35: Variation des écarts relatifs des méthodes SPGG (Pierrot) et SNB-CK OPT lors d'une
augmentation de la fraction molaire pour un milieu homogéene isotherme a 1 800K.

b. La divergence du flux

Comme pour les calculs des flux pariétaux, les trois méthodes hybrides foumnissent des
résultats quasi similaires. Les écarts maximums sont toujours observés pour les faibles
températures et les faibles fractions molaires et sont situés au niveau des parois. Ils varient
pour ces trois méthodes entre 21 et 24,5% pour le milieu homogéne isotherme a 1 000K
composé de 5% de H,O et dont la distance entre les plaques est de 0,4m (Planche 25a). Les
écarts ne sont aussi importants qu’a 1 000K; pour des températures supérieures, ils ne sont
généralement que de l'ordre de quelques pour-cent. Ceci se vérifie tout particuliérement
pour les méthodes SNB-CK OPT et SNB-CK 10 qui fournissent des résultats de meilleure
précision aux températures basses et intermédiaires (jusqu'a 1 300 K) que la méthode SNB-

CK 20 (Planches 27a, 28a). Pour les milieux a 1 800K, les écarts maximums ne sont plus
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que de 4% (Planches 29a, 30a). En outre, comme pour les flux pariétaux, une augmentation
de la fraction molaire du milieu permet, & 1 000K, de diminuer de fagon significative les
écarts relatifs, 1'écart maximal n'est plus que de 7% pour 20% de H,O. L'influence de la
concentration est aussi visible en comparant les résultats obtenus avec les deux milieux
isothermes a 1 300K, le premier étant homogene, le second hétérogéne. Les écarts relatifs
pour une méme fraction molaire maximale sont ainsi supérieurs au niveau des parois pour
le milieu hétérogéne, 11%, a ceux correspondant au milieu homogéne, 3,6% (Planches 27a
et 31a, avec la méthode SNB-CK 20); ce phénoméne s'explique par le fait que, prés des

parois, la fraction molaire du gaz n'est que de 1% pour le cas hétérogéne.

0.2
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0.05

Figure 3.36: Variation des écarts relatifs au niveau des parois propre 4 la méthode CK pour deux milieux
isothermes & 1 300K de méme fraction molaire maximale de 10%, mais dont I'un est homogéne (1300K) et
dont l'autre est hétérogene (c1300 K).

L'influence de la fraction molaire du gaz est encore plus prononcée pour la méthode CK

(Figure 3.36). En effet, pour le milieu hétérogéne a 1 300 K avec d=0,4m (Planches 31b),
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'écart maximal, atteint au niveau des parois reste de l'ordre de-20% quelle que soit la
fraction molaire maximale utilisée, alors qu'il varie de 12,4 4 2% lors d'une augmentation
de la fraction de H,O pour le cas homogene (Planches 27b). Cette plus grande sensibilité de
la méthode CK vis-a-vis des faibles fractions molaires est aussi décelable pour le milieu
isotherme a 1 000K avec d=0,4 m. L'écart maximal pour une fraction de 5% de H,O atteint
32,6%, et il est nécessaire d'introduire 20% de H,O avant que cet écart ne devienne
inférieur a2 10% (Planche 25b). Cependant, plus la température augmente, moins l'influence
de la fraction molaire devient importante et, a2 1 800K, les écarts sont toujours inférieurs a
5%. En outre, comme pour les méthodes hybrides, une augmentation des dimensions de
l'enceinte permet de réduire les écarts relatifs.

Les résultats fournis par la méthode SLW pour la divergence du flux sont assez
similaires & ceux trouvés pour les flux pariétaux en ce qui concerne l'influence de la
température: plus le milieu est a haute température, plus la précision diminue. Ainsi, pour
un milieu isotherme homogeéne composé de 10% de H,O, 1'écart relatif maximum varie de
10% a 24% pour une variation de la température de 1 000K a 1 800K (Planches 25b, 30b).
D'autre part, 1'évolution des écarts est aussi différente pour ces deux températures: alors
qu'a 1 000K I'écart est maximal prés des parois et peu élevé au centre de l'enceinte, a
1 800K I'écart est maximal au centre tout en restant important au niveau des parois (Figure
3.37). Les écarts pariétaux augmentent par ailleurs, pour les milieux hétérogénes, lors d'une
hausse de la fraction molaire maximale (Planches 31b - 34b, Figure 3.38); l'amplitude des
variations des écarts relatifs pour les cas hétérogeénes est ainsi de 10% supérieure a celle

ayant lieu pour le milieu homogeéne. Cette augmentation des écarts au niveau de la paroi
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pourrait €tre une conséquence de l’utilisation pour les conditions limites de la fraction

moyenne du mélange (Xef).

Les résultats obtenus pour les milieux isothermes avec la vapeur d’eau sont par ailleurs de
bien meilleure précision que ceux obtenus avec le dioxyde de carbone pour les
températures intermédiaires: la variation des écarts en fonction de la distance et de la
fraction molaire est beaucoup plus faible a 1 000K et 1 300K, et I’écart maximal est moins

élevé (par exemple, planches 8b et 26b). Pour les milieux hétérogenes, les résultats sont

assez semblables.
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Figure 3.37: Variation des écarts relatifs (pour la divergence du flux) propres i la méthode SLW pour deux
milieux homogenes (10% de CO,) et isothermes, I'un a 1 000 K, et l'autre a 1 800 K.
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Figure 3.38: Influence de la distribution des fractions molaires (homogéne ou parabolique) pour un milieu
isotherme a 1 300K. La courbe en trait plein correspond au cas homogene avec une concentration de 5% (cas
défavorable, Cf. planche 28b), celle en pointillée au cas hétérogéne avec une concentration maximale de 50%

(cas défavorable, Cf. planche 32b).

Comme pour les méthodes hybrides, la précision des résultats obtenus avec la méthode
SPGG dépend de la température et de la fraction molaire utilisée: elle s'avere étre la plus
faible pour le milieu homogene a 1 000K et avec 5% de H,O. Pour un tel milieu, les écarts
relatifs atteignent 45% avec la base de données de Smith et al et a 55% avec celle de Pierrot
et al (Planche 25b). Une augmentation de la température permet de diminuer ces écarts,
mais l'intensité de ces réductions dépend de la base de données considérée. Ainsi, pour les
coefficients de Smith, ils sont encore de 22% & 1 800K avec 5% de H,O, pour seulement
7% en utilisant les coefficients de Pierrot (Planche 29b). Les variations des écarts relatifs en
fonction de la fraction molaire ne sont pas a caractére monotone comme avec la
température; les écarts commencent en effet & diminuer, puis ils augmentent. Cependant

une observation peut étre faite pour les fractions de 15 a 20%: quelle que soit la
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température, les écarts sont toujours inférieurs a 20%, voire de 10% avec la base de
données de Pierrot. Comme pour le flux pariétal, la base de données de Pierrot est la plus
précise a haute température, et ne reproduit pas les erreurs de précision trouvées avec la

base de données de Smith.

c. Conclusion

Les trois méthodes hybrides SNB-CK et la méthode CK permettent d'obtenir dans la
quasi totalité des cas étudiés des résultats de trés bonne précision. Les seules imprécisions
importantes apparaissent pour ces quatre méthodes a faible température (1 000K) avec une
faible fraction molaire de la vapeur d'eau (5%), ou pour la méthode CK lorsque les milieux
sont de faibles dimensions (inférieure & 0,4 m). Pour tous les autres cas, les écarts relatifs
sont, tant pour le flux pariétal que pour la divergence du flux, inférieurs a 10% et ne sont
souvent que de quelques pour-cent. Il n'existe plus, en outre, de distinction trés importante
entre les résultats obtenus avec les différentes méthodes hybrides, méme si la méthode
SNB-CK 20, utilisant des regroupements plus importants, fournit des résultats de qualité
légérement inférieure. Par ailleurs, alors qu'avec le dioxyde de carbone, une augmentation
de la fraction molaire n'avait pas d'incidence sur la précision des méthodes, elle permet
dans le cas de la vapeur d'eau de 'améliorer de fagon notable.

Pour les milieux a faible température et a faible fraction molaire, la méthode SLW
parait étre une bonne alternative aux méthodes précédentes; cette méthode devient
cependant vite imprécise pour des températures €levées (1 300K et plus). Par ailleurs, pour

les milieux homogénes isothermes a des températures d'au moins 1 300K, la méthode
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SPGG utilisant les bases de données de Pierrot et al permet d'obtenir de bons résultats
qualitatifs pour le flux pariétal et la divergence du flux.
Les tableaux de synthése qui ont été effectués a partir de ces tests sont présentées ci-

dessous aux figures 3.39 et 3.40.
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Figure 3.39: Schématisation, pour la vapeur d'eau et pour chacune des méthodes, des zones de précision et de
préférences pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras pour un paramétre correspond a une zone
pour laquelle la méthode est précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre, un trait pointillé et gras a
une zone out la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second parameétre, un trait pointillé et
fin 2 une zone ou la méthode n'est pas suffisamment précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre. Les
zones ombrées indiquent les valeurs des paramétres pour lesquelles les méthodes doivent étre

préférentiellement utilisées.
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Figure 3.40: Schématisation , pour la vapeur d'eau et pour chacune des méthodes, des zones de bonne
précision et de préférences pour le calcul de la divergence du flux. Un trait plein et gras pour un parametre
correspond & une zone pour laquelle la méthode est précise quelle que soit la valeur de I'autre paramétre, un
trait pointillé et gras 2 une zone oll la méthode peut étre précise tout dépendant de la valeur du second
paramétre, un trait pointillé et fin 2 une zone ol la méthode n'est pas suffisamment précise quelle que soit la
valeur de l'autre paramétre. Les zones ombrées indiquent les valeurs des paramétres pour lesquelles les
méthodes doivent étre préférentiellement utilisées.
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3.4.3 Comparaisons monodimensionnelles avec un mélange

a. Les flux pariétaux

Comme pour le CO;, les méthodes CK et SNB-CK OPT fournissent de meilleurs
résultats. Cependant les €carts observés pour les flux pariétaux, avec les deux méthodes
hybrides & regroupements uniformes, sont ici beaucoup moins prononcés; cette atténuation
des €carts est une conséquence de la présence de la vapeur deau. Les écarts sont
maximums pour ces quatre méthodes a basse température (1 000K) et pour les plus basses
concentrations (Planche 37a). A 1 000K et avec un mélange de 5% de CO; et de 10% de
H;O, les écarts varient, selon la méthode considérée, entre 7,2% et 11,7%. Malgré tout,
pour tous les autres cas avec les modéles SNB-CK OPT et CK, les écarts restent inférieurs
a4 ou 5%, et sont le plus souvent de l'ordre de 2 & 3 %; en moyenne sur tous les cas pour
ces deux méthodes l'écart relatif est de 1,3%. A l'instar des évolutions observées avec la
vapeur d'eau, une augmentation de la température ou de la concentration permet de
diminuer sensiblement les écarts relatifs. Ainsi 4 1 000K, avec 15% de CO; et 30% de H,O,
les écarts pour les deux méthodes ne sont plus au maximum que de 3% et sont inférieurs a
1% pour une épaisseur supérieure a 0,4m (Planche 37b - Figure 3.41). De méme, en
augmentant la température pour un milieu contenant 5% de CO; et de 10% de H,O, les
écarts maximums ne sont plus que de 4,3% a 1 300K pour le milieu hétérogéne (Planche
40a) et de 2,6% a 1 800K pour le milieu hétérogeéne (Planche 41a). Le phénomene est
analogue avec les milieux isothermes a 1 300K et a 1 800K et avec le milieu anisotherme

(de valeur moyenne 1 233K). Cette diminution des écarts est illustrée sur la figure 3.42.
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Figure 3.41: Influence de la fraction molaire sur la valeur des écarts relatifs pour les méthodes CK (trait
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Figures 3.42: Influence de la température sur la valeur des écarts relatifs maximums pour les méthodes a) CK
et b) SNB-CK OPT, pour des milieux dont la concentration maximale est de 5% CO; et 10% H,0. Les
annotations 1000, 1300 et 1800 font référence aux milieux isothermes, 1300c et 1800¢ aux milieux
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Avec la méthode CK, une augmentation de 1'épaisseur entre les plaques permet toujours
une diminution des écarts pour les plus faibles distances; ces demiers peuvent ensuite
réaugmenter légérement en valeur absolue pour les plus grandes distances, si les écarts
deviennent négatifs (Planches 38 a, 39 a).

La méthode SNB-CK 10 conduit a de moins bons résultats que les méthodes CK et
SNB-CK OPT pour les milieux isothermes mais conserve cependant une précision tout a
fait acceptable. L'augmentation des écarts est surtout visible pour les températures de
1 000K et 1 300K, mais reste de l'ordre de 2 a2 3% (Planches 37-38). Par ailleurs, 1'évolution
des écarts relatifs en fonction de 1'épaisseur du milieu n'est pas monotone comme pour la
méthode CK: deux phases distinctes (montée puis descente) peuvent tre observées (figure
3.43); pour les faibles distances, cette méthode voit souvent ces écarts augmenter alors que
ceux de la méthode CK diminuent (Planches 37 a 42). Ces deux phases sont aussi présentes
avec la méthode SNB-CK OPT, mais la premiere phase est plus courte et est moins visible
(Planches 37, 38, 40, 42) a moins d'étre 4 haute température (Planches 39, 41).
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Figure 3.43: Evolutions des écarts pour un milieu hétérogéne (10% CO, + 20% H,O) isotherme (1 300K)
pour les méthodes CK, SNB-CK OPT et SNB-CK 10.
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Le méme type de comportement est aussi observable avec la méthode SNB-CK 20. Ce
type d'évolution est en fait totalement similaire & celui rencontré avec le CO,; cependant
alors qu'avec le CO,, une augmentation de la fraction molaire ne permet pas de diminuer
les écarts relatifs maximums, une atténuation est ici observée en présence du mélange
(Planches 1 a 6, 37 & 42 - figure 3.44). Cette atténuation est cependant moins prononcée

que celle ayant lieu avec la vapeur d'eau considérée comme gaz unique (Planches 19 a 25).
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Figure 3.44: Influence de la fraction molaire sur la valeur des écarts relatifs pour la méthode SNB-CK 20
selon les trois types de gaz (CO,, H,O ou mélange) pour un mélange homogene et isotherme 4 1 000K.

Les écarts avec la méthode SNB-CK 20 sont par ailleurs plus importants que ceux de la
méthode SNB-CK 10 pour les faibles distances mais sont du méme ordre de grandeur pour
les plus grandes distances (Planches 37 a 42).

La méthode SLW, comme avec le CO,, présente le désavantage de fournir des résultats

dont la précision varie de fagon trés importante en fonction de 1'épaisseur du milieu (Figure
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3.45). L’'amplitude A des variations est au minimum de 12% (Planche 37 a) pour les cas
isothermes et peut atteindre 21% (Planche 39b). Pour la méthode SNB-CK OPT, ces
amplitudes sont au maximum de 3,3% (Planche 37 a) et au minimum de 0,8% (Planche

39b). Par ailleurs, une augmentation de la température ou de la fraction molaire augmentent

les erreurs.
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Figure 3.45: Influence de I'épaisseur de la couche gazeuse sur les écarts relatifs du flux pour deux méthodes,
SLW et SNB-CK OPT, pour un milieu homogéne (10% CO, et 20% H,0) et isotherme (1 800K).

Le seul cas pour lequel cette méthode fournit des bons résultats est le cas homogene (5%
CO,+ 10% H,0) isotherme a 1 000K; ce cas était aussi intéressant lorsque le milieu

contenait de la vapeur d'eau comme gaz unique (Planches 37a, 19).

Deux bases de données ont été considérées pour la méthode SPGG, d'une part celle de

P
Smith et al qui ne peut s'appliquer que lorsque le ratio 2,0

=2 avec Fgp, =0l et,
Feo,
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d'autre part celle de Soufiani et al qui peut s'appliquer pour le méme ratio de 2 et pour
n'importe quelle valeur de la fraction molaire. Pour ces deux bases de données, les résultats
sont meilleurs aux basses températures; dans ces conditions, elles conduisent a des erreurs
relativement faibles voire trés faibles. Ainsi, 2 1 000 K, pour 10% CO; et 20% H,O
(pourcentage correspondant 2 une combustion stoechiométrique) les écarts avec les données
de Soufiani et al ne sont que de 2% (Planche 37a). Une augmentation de la température
diminue cependant rapidement la précision et ne permet pas dobtenir des résultats
quantitatifs (Planches 38, 39). Ce probleme de précision est aussi visible pour le milieu
anisotherme: une forte variation des écarts relatifs apparait en fonction de 1'épaisseur

(Planches 42) et elle atteint 25% avec celles de Smith et al.

b. La distribution de la divergence du flux

Pour le calcul de la divergence du flux, la méthode CK fournit des résultats de précision
légérement inférieure a la méthode SNB-CK OPT, de l'ordre de 3%, et est du méme ordre
de précision que la méthode SNB-CK 10. A I'exception du cas anisotherme, les écarts
maximums rencontrés pour ces méthodes sont de 8,3% pour la méthode SNB-CK OPT et
de 11,2% pour les deux autres (Planches 43, 44). A l'instar des observations faites pour le
flux pariétal, ces écarts sont atteints pour le milieu isotherme 2 1 000K et homogene avec la
plus faible fraction molaire de mélange (4% CO, + 8% H,0). Pour le cas anisotherme, des
€carts relatifs supérieurs peuvent €tre observés au niveau des parois, mais ils ne
correspondent pas a de réelles différences de la divergence du flux; ils ne sont qu'une
conséquence des faibles valeurs de la divergence et de leur changement de signe au niveau

de la paroi (Planches 53, 54, Figure 3.46). Par ailleurs, pour les cing cas, autre que celui du
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milieu homogene isotherme & 1 000K, les écarts restent toujours inférieurs a 3,9% pour la
méthode SNB-CK OPT (Planche 50a), 5,8% pour la méthode SNB-CK 10 (Planche 45a) et
6,6% pour la méthode CK (Planche 49b). Une augmentation de la température permet, en
effet, de diminuer les écarts relatifs. Cette influence est par ailleurs plus prononcée pour la
méthode CK qui conduit 2 des résultats similaires a ceux de la méthode SNB-CK OPT pour
des milieux a 1 800K (Planches 47, 48, 51, 52). L'influence de la fraction molaire est plus
aléatoire, une augmentation de la fraction molaire pouvant entrainer selon le cas considéré
soit une augmentation (ex: planches 43a avec SNB-CK 10) soit une diminution (ex:
planches 49a avec SNB-CK 10) de la précision. Pour les méthodes CK et SNB-CK OPT,
aucune réelle amélioration ne peut par ailleurs étre observée lors d'une augmentation de
I'épaisseur de la plaque: les écarts relatifs atteignent quasiment les mémes valeurs pour une
épaisseur de 0,4m et de 1,6m. Pour la méthode SNB-CK 10, une I€gére diminution apparait

pour les plus faibles températures (1 000 et 1 300K).
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Figure 3.46: a) Variation de la divergence du flux pour la méthode SNB-CK 1-7 et des différences sur la
divergence du flux trouvées entre les méthodes SNB-CK OPT, SNB-CK 10, CK et la méthode SNB-CK 1-7;
le milieu considéré est anisotherme (parabolique). by Variation des écarts relatifs correspondant.
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Comme pour le calcul des flux pariétaux, la méthode SNB-CK 20 est plus sensible
(moins précise) a la présence du CO; que la méthode SNB-CK 10, et conduit a des écarts
relatifs de 15,2% a 1 000K (Planche 43); pour les autres cas ils peuvent encore atteindre 9%
(Planche 45). De maniére générale, les influences de la température ou de la fraction
molaire sur la précision de cette méthode sont analogues & celles observées avec la méthode
SNB-CK 10. La précision de la méthode SNB-CK 20 augmente cependant un peu plus
rapidement en fonction de la température et est plus influencée par une augmentation de
'épaisseur: pour le milieu homogene isotherme a 1 800K et une distance de 1,6m, les deux
méthodes a regroupements uniformes fournissent une qualité équivalente de résultats
(Planche 48a).

Pour la méthode SLW, une augmentation de 1'épaisseur a un effet contraire: non
seulement 1'écart relatif maximal augmente, mais en plus les variations des écarts sont plus
importantes (Planches 43 a 54). Pour le milieu homogeéne isotherme a 1 300K, l'écart
maximal pour une épaisseur de 0,4m est de 11,5% et la variation maximale pour une
concentration donnée est de 15% (Figure 3.47); pour une épaisseur de 1,6m, l'écart
maximal est de 16%, et la variation de 19%. Les meilleurs résultats pour cette méthode sont
trouvés, d'une part, pour le milieu anisotherme et, d'autre part, pour le milieu homogéne
isotherme & 1 000K avec d=0,4m. Cependant, méme pour ces cas, les écarts restent
conséquents: ils atteignent 8% pour le cas a 1 000K et 13% pour le cas anisotherme
(Planche 53b). Pour de nombreux cas, ces écarts sont, par ailleurs, de l'ordre de 20%
(Planches 44b, 49b, 50b, 51b, 52b) et les variations des écarts atteignent des amplitudes de

38% pour le cas hétérogene isotherme a 1 800K (Planche 52b). De plus, comme pour le
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CO; ou le H,O, considéré comme gaz unique, une augmentation de la température

occasionne une diminution de la précision des résultats.
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Figure 3.47: Augmentation des écarts relatifs et de I'amplitude de leur variation en fonction de I'épaisseur de
la plaque, pour la méthode SLW et un milieu homogéne isotherme 2 1 300K.

Les sommes pondérées de gaz gris permettent d'obtenir une qualité de précision assez
similaire a la méthode SLW a 1 000K, mais deviennent encore plus imprécises lorsque la
température est augmentée; a 1 800K, les écarts atteignent respectivement 27 et 31% avec
les données de Smith et al et celles de Soufiani et al d'autre part. Les méthodes SPGG et

SLW ne permettent pas d'obtenir une bonne qualité de résultats pour la divergence du flux.
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¢. Conclusion

Comme pour les milieux contenant du CO; ou du H>O comme unique gaz participant,
les méthodes SNB-CK OPT et CK permettent toujours, & I'exception du milieu isotherme a
faible température (1 000 K) et & basse fraction molaire de gaz participant, d'obtenir
d'excellents résultats pour le flux pariétal. Pour la divergence du flux et pour des milieux de
moyenne température (1 000 et 1 300K pour nos cas), la méthode CK fournit cependant des
résultats de précision légérement inférieure, d'environ 2 a 3% par rapport a la méthode
SNB-CK OPT. Une troisieme méthode fournit de bons résultats bien que de qualité
inférieure: la méthode SNB-CK 10. La présence de la vapeur d'eau permet de compenser
I'imprécision de cette méthode en présence du dioxyde de carbone; la précision des résultats
est inférieure de 2 a4 3% par rapport aux deux autres méthodes pour le flux pariétal mais
devient du méme ordre de grandeur que celle de la méthode CK pour la divergence du flux.
La méthode SNB-CK 20, plus imprécise que la méthode SNB-CK 10 en présence du CO.,
conduit a de plus grandes erreurs, mais qui sont 14 encore raisonnables (inférieures a 10%
pour la quasi totalit€¢ des cas). L'influence de la vapeur d'eau est aussi décelable en
observant I'influence d'une augmentation de la fraction molaire sur la précision des résultats
pour ces quatre méthodes. Alors qu'en présence de CO,, comme gaz unique, aucune
diminution des écarts maximums n'est observée, en présence de H,O une nette diminution
apparait et cette diminution est analogue pour le cas du mélange.
La méthode SNB-CK 20 permet d'obtenir de bons résultats qualitatifs. Ceci n'est plus le cas
avec les méthodes SLW et SPGG; les résultats fournis par ces méthodes fluctuent

conséquemment en fonction des conditions du milieu (température, fraction molaire et



214

€paisseur) et différent le plus souvent de maniére importante des résultats de référence. Les

meilleurs résultats pour ces méthodes sont observés a 1 000K.
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Figure 3.48: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne prédiction et de préférences
pour le calcul du flux pariétal. Un trait plein et gras pour un paramétre correspond 2 une zone pour laquelle 1a
méthode est précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre, un trait pointillé et gras & une zone o1 la
méthode peut &tre précise tout dépendant de la valeur du second paramétre, un trait pointillé et fin 4 une zone
ol la méthode n'est pas suffisamment précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre. Les zones ombrées
indiquent les valeurs des paramétres pour lesquelles les méthodes doivent étre préférentiellement utilisées.
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Figure 3.49: Schématisation pour chacune des méthodes, des zones de bonne prédiction et de préférences
pour le calcul de la divergence du flux. Un trait plein et gras pour un paramétre correspond a une zone pour
laquelle la méthode est précise quelle que soit la valeur de l'autre paramétre, un trait pointillé et gras 2 une
zone ou la méthode peut &tre précise tout dépendant de la valeur du second parameétre, un trait pointillé et fin a

une zone ol la méthode n'est pas suffisamment précise quelle que soit la valeur de I'autre paramétre. Les

zones ombrées indiguent les valeurs des parameétres pour lesquelles les méthodes doivent étre
préférentiellement utilisées. NA signifie Non Applicable.
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3.4.4 Conclusions

La méthode SNB-CK OPT a permis pour la quasi totalité des cas envisagés d'obtenir
de bons résultats voire d'excellents résultats. De maniére générale, les écarts relatifs entre
les résultats obtenus avec cette méthode et ceux obtenus avec la méthode SNB-CK 1 sont
inférieurs a 5% pour le flux pariétal et 2 10% pour la divergence du flux. Ces écarts ne sont
supérieurs que lorsque l'enceinte posséde des parois a faible température (1 000K), et ne
contient qu'une faible fraction molaire de gaz participant dont de la vapeur d'eau.

Les résultats obtenus avec la méthode CK optimisée sont assez semblables en précision
a ceux de la méthode SNB-CK OPT, méme si, selon les cas, une méthode peut étre utilisée
préférentiellement a 'autre (Cf. Tableaux de préférences).
Les méthodes SNB-CK 10 et SNB-CK 20 fournissent des résultats plus mitigés. Ainsi,
alors qu'elles sont toutes deux de bonnes méthodes quantitatives pour la vapeur d'eau (a
I'exception des conditions d'enceintes évoquées avec la méthode SNB-CK OPT), elles sont
moins performantes en présence de dioxyde de carbone. Pour une enceinte contenant du
CO; comme gaz unique, la méthode SNB-CK 10 ne fournit ainsi de bons résultats
qualitatifs que pour le flux pariétal, et la méthode SNB-CK 20 est a peine qualitative. En
présence d'un mélange, l'influence de la vapeur d'eau permet de palier aux imprécisions
dues au dioxyde de carbone, et ces méthodes méme si elles restent moins précises que les
méthodes SNB-CK OPT et CK permettent le plus souvent d'obtenir des résultats
quantitatifs.

Ces quatre méthodes présentent par ailleurs la particularité d'améliorer leur précision

de résultats lorsque le milieu contient de la vapeur d'eau et que la fraction molaire de ce gaz
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est augmentée. Ce comportement ne s'observe pas lorsque le milieu ne contient que du
dioxyde de carbone.

A I'exception du cas d'un milieu contenant de la vapeur d'eau & faible température, la
méthode SLW fournit, quant a elle, des résultats de moins bonne qualité que les quatre
autres méthodes. Pour le flux pariétal, la qualité des résultats varie de fagon importante en
fonction de la nature du milieu, de sa fraction molaire, de sa température et de I'épaisseur
de la plaque. Pour le CO,, ces résultats sont parfois quantitatifs mais le plus souvent
qualitatifs, et ils ne sont méme plus qualitatifs en présence de vapeur d'eau pour de
relativement hautes températures (1 800K). De plus, pour la quasi totalité des cas, cette
méthode fournit d'important écarts relatifs pour la divergence du flux, de I'ordre de 20%.

La qualité des résultats obtenus avec la méthode SPGG dépend non seulement de la
nature du gaz considéré (CO,, HO ou mélange) mais aussi des bases de données utilisées.
Les bases de données de Smith et al fournissent ainsi de meilleurs résultats avec le CO,, ou
ils sont qualitatifs pour le flux pariétal et avec les faibles températures et les faibles
fractions molaires pour la divergence du flux. En présence de H,O, les résultats ne sont
intéressants qu'avec des fractions molaires de 1'ordre de 20% et de grandes évolutions de la
précision apparaissent pour la divergence du flux lors d'une modification de la fraction
molaire. Pour le mélange avec 10% de dioxyde de carbone et 20% de vapeur d'eau, les
résultats ne sont pas qualitatifs pour la divergence du flux ou aux hautes températures pour
le flux pariétal. La base de données de Pierrot et al pour la vapeur d'eau est globalement
plus précise que celle de Smith et al, et fournit de bons résultats qualitatifs voire quantitatifs
(aux hautes températures) pour le flux pariétal ou pour la divergence du flux lorsque les

fractions molaires de H,O sont supérieures a 10%. Pour les mélanges, la base de données
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de Soufiani et al permet de pouvoir considérer une plus large gamme de fraction molaire de
gaz participant que celle de Smith et al, seul le rapport entre la fraction molaire du CO; et

du H,O étant imposée, mais la précision reste assez semblable.
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CHAPITRE 4

LES COMPARAISONS BIDIMENSIONNELLES

4.1 Introduction

Une étude approfondie des résultats obtenus a l'aide des modéles monodimensionnels a
été présentée dans le troisiéme chapitre et a permis de mettre en évidence les avantages ou
les désavantages des différents modéles de gaz réels dans les cas 1D. Cependant, les
modeles 1D ne sont guére adéquats pour modéliser les procédés industriels. En effet, méme
en utilisant des propriétés de symétries, les modélisations industrielles doivent étre au
minimum bidimensionnelles. Une poursuite des comparaisons en 2D (apres validation des
codes 2D) est alors nécessaire afin de vérifier si les résultats précédents sont valides pour
des géométries de dimension sup€rieure. Ces comparaisons sont présentées dans la
troisiéme partie de ce chapitre.

Par ailleurs, une contrainte importante des modélisations bidimensionnelles réside dans
le temps de calcul. En effet, certaines méthodes qui sont utilisables en 1D, dimension pour
laquelle les temps de calcul restent de I'ordre de la minute, deviennent tres Ientes en 2D. La
quatrieme partie de ce chapitre est dédiée a la quantification des temps de calcul propres a

chaque méthode et 4 'explication des différences obtenues.
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Pour chacune de ces parties, diverses valeurs de 1'émissivité des parois sont de plus
introduites afin d'observer leur influence sur la précision des résultats et sur le temps de

calcul. Ces émissivités restent cependant constantes en fonction de la longueur d'onde

(paroi grise).

4.2 Validation du code 2D relatif a la méthode de référence (SNB-CK 1-7)

Avant de vérifier si les résultats monodimensionnels précédemment obtenus restent
pertinents en 2D, une validation du code bidimensionnel relatif a 1a méthode de référence,
la méthode CNB-CK 1-7, doit tout d'abord étre effectuée. Cette validation va éEtre réalisée a
l'aide des calculs fournis par F. Liu, chercheur au CNRC & Ottawa. Les deux méthodes qu'il
a utilisées sont d'une part la méthode SNB, souvent utilisée maintenant comme méthode de
référence [30, 51-53], et couplée avec la technique de lancer de rayons et d'autre part la
méthode SNB-CK 1, utilisant une quadrature de Gauss-Lobatto & 7 points et couplée avec
la méthode des ordonnées discrétes de Carlson et Lathrop [12]; les bases de données sur les
propri€tés des gaz sont celles de Soufiani et al [27]. Ces résultats proviennent d'études
comparatives sur des modeles de gaz réels en 2D effectuées en collaboration entre le
GRIPS, groupe de recherche 2 'UQAC, et le CNRC [34, 54].

L'enceinte considérée est rectangulaire (Im X 0,5m) (Figure 4.1), a parois noires et
froides (0K). Le maillage utilisé pour les calculs est uniforme et contient initialement 61 X
31 cellules rectangulaires; pour notre méthode, chaque cellule est ensuite scindée en deux
triangles rectangles. La quadrature angulaire considérée est la quadrature T;. Deux milieux

gazeux sont retenus, le premier est du dioxyde de carbone, et le second de la vapeur d'eau.
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Ces deux milieux sont anisothermes et hétérogeénes. Les distributio;ls de températures et de
fractions molaires vérifient les équations suivantes:
T(x,y)=1200{0.3333 (1 2|x - 0.5)) 1~ 4|y ~0.25) +1] @.1)
X(x,y)=X,[401-2x-05) 1-4y-0.25) +1] 4.2)
ot X, vaut 0,02 pour le CO; et 0,04 pour H,O. La température varie ainsi entre 1 200K et

1 600K et la fraction molaire entre 2 et 10% pour le CO; et entre 4% et 20% pour H,O. Le

champ de température est illustré a la figure 4.2.

05 m
I <
=

0

Figure 4.1: Enceinte bidimensionnelle utilisée pour les validations. Le trait discontinu correspond i l'axe sur
lequel sera représentée la divergence du flux. Le flux pariétal sera explicité sur les parois horizontales.

Figure 4.2: Champ de température anisotherme.
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Une trés bonne concordance entre les trois méthodes utilisées péut étre observée sur les
figures 4.3 4 4.6. En effet, méme si les écarts relatifs entre les deux méthodes SNB-CK et la
méthode SNB sont un peu plus importants (Figure 4.7) pour les cellules extrémes (premiere
et derniere cellules), ils varient globalement pour les autres cellules entre O et 2% tant pour
le flux pariétal que pour la divergence du flux. Ces différences entre les résultats trouvés
pour les trois méthodes s'expliquent en partie par le fait que les méthodes de résolution de
I'ETR sont différentes ce qui entraine de légers écarts méme pour des cas de gaz gris (de
l'ordre de 1%) [34].

La validation de notre modele 2D de référence étant maintenant effectuée, des
comparaisons bidimensionnelles entre les différentes modélisations peuvent tre réalisées et

sont présentées ci-apres.

snb[34]
x  sob-ck [34])

0.6 0.8 1

x(m)

Figure 4.3: Evolution du flux pariétal sur les murs horizontaux pour les méthodes SNB et SNB-CK utilisées
par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est le CO,.
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Figure 4.4: Evolution de la divergence du flux pour les méthodes SNB et SNB-CK utilisées par Liu et la
méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est le CO,.
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Figure 4.5: Evolution du flux pariétal sur les murs horizontaux pour les méthodes SNB et SNB-CK utilisées
par Liu et la méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est ie H,O.
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Figure 4.6: Evolution de la divergence du flux pour les méthodes SNB et SNB-CK utilisées par Liu et la
méthode SNB-CK 1-7. Le gaz considéré est le H,O.
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Figure 4.7: Evolution des écarts relatifs de la divergence du flux entre d'une part les méthodes SNB (Liu) et
SNB-CK (Liu), d'autre part les méthodes SNB-CK 1-7 et SNB (Liu) et enfin les méthodes SNB-CK 1-7 et
SNB-CK (Liu). Le gaz considéré est le CO,.
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4.3 Comparaisons bidimensionnelles

Les tests bidimensionnels nécessitant beaucoup plus de temps de calcul que les tests
monodimensionnels, moins de cas sont étudiés dans cette partie. Ils permettront cependant
de vérifier, d'une part, si les résultats trouvés en 1D sont toujours valides, et d'autre part,
d'étudier les temps de calculs liés & chaque méthode, et enfin d'évaluer l'influence de
I'émissivité des parois non seulement sur la précision des résultats mais aussi sur le temps
de calcul. Afin d'utiliser au mieux les capacités de notre code bidimensionnel de résolution
de I'ETR, l'enceinte considérée posséde une géométrie complexe, illustrée a la figure 4.8;

toutes les données géométriques nécessaires sont fournies a la droite de la figure.

R=2m
E
> d=0.6 R
x=2m
0
{y=1.2m

Figure 4.8: Géométrie de l'enceinte complexe.
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4.3.1 Comparaison sur la précision des résultats

Comme pour les cas monodimensionnels, trois natures de gaz sont considérées, d'une
part des gaz participants uniques (CO; ou H,O) et d'autre part un mélange de ces deux gaz.
Deux types de distribution de température sont de plus envisagées. La premicre, utilisée
avec les trois types de gaz est anisotherme, et I'équation du champ de température est la

suivante:

T(x, y) =1000.x (1 - 3+ + 2% )+ 800, (4.3)

avec  r(x,y)= \/ [(x-2)/2F +[(y-1)/2.2F 4.9
Ce champ de température est illustré a la figure 4.9a. La seconde est isotherme et n'est

utilisée qu'avec le mélange de CO; et H,O; la température est alors de 1 800K.

La distribution des fractions molaires est quant a elle hétérogéne et suit la loi suivante:
X(x,y)= x0(1 ~3r2+ 2r3)+ X 4.5)

pour lequel r est calculé a l'aide de 1'équation 4.4. Les valeurs de x( sont respectivement

0.1, 0.075 et 0.15 pour un cas de gaz unique, pour le CO; lors d'un mélange et pour le H,O

lors d'un mélange. Les valeurs de x; sont quand a elles respectivement de 0.05, 0.025 et

0.05. Le champ de fractions molaires (Figure 4.9b, dans le cas d'un gaz unique) est

similaire a celui de la température.

Pour les calculs, la quadrature Sg est utilisée, et le maillage contient soit 1236 cellules

triangulaires (Figure 4.10) pour le cas d'un gaz unique, soit 554 cellules pour le cas d'un

mélange. A l'exception du nombre de cellules, les deux maillages sont tout a fait

semblables. Cette diminution du nombre de cellules dans le cas du mélange permet de
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réduire le temps de calcul qui devient vite prohibitif pour la méthocie de référence SNB-CK
1-7; les temps de calculs seront présentés ultérieurement au cours de la partie 4.3.2. Par
ailleurs, les cellules grisées, observables sur la figure 4.10 correspondent aux deux axes
pour lesquels seront comparées les évolutions de la divergence du flux. Le flux pariétal sera

quant a lui analysé, pour des raisons de facilité de représentation, sur le mur horizontal

inférieur (Figure 4.9).

y @)

a)

y (m)

x (m)

Figure 4.9. a) Champ de températures utilisé pour les cas anisothermes. b) Champ de fractions molaires pour
le cas hétérogenes.
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Figure 4.10: Maillage utilisé lors des tests effectués en 2D avec le CO, ou le H,0 (1236 cellules). Les
cellules grisées désignent les axes considérés pour les comparaisons de la divergence du flux.
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4.3.1.1 Comparaison des résultats avec des parois noires

La premiére série de comparaisons est effectuée avec des parois noires, afin de vérifier
si les résultats obtenus en 2D confirment ceux trouvés en 1D. Une seconde série de tests
pour lesquels I'émissivité aux parois varie de 0,5 a 1 est ensuite présentée afin d'observer

I'influence de I'€missivité sur la précision des méthodes.

a. Comparaison avec le CO,

La méthode SNB-CK OPT permet d'obtenir d'excellents résultats (Figures 4.11, 4.13,
4.15): les écarts relatifs (en prenant toujours comme référence la méthode SNB-CK 1-7)
pour le flux pariétal et la divergence du flux, dans le cas ol cette derniére n'atteint pas des
valeurs trop faibles, n'excédent pas 1% et sont souvent de 'ordre de 0% (Figures 4.12, 4.14,
4.16). La méthode CK fournit des résultats tout a fait similaires pour le flux pariétal: les
écarts sont de l'ordre de 1%. Cette méthode est cependant un peu moins précise pour la
divergence du flux pour laquelle les écarts sont de 1'ordre de 4%. Les deux méthodes SNB-
CK utilisant les regroupements uniformes fournissent, quant a elles, des résultats moins
intéressants et surestiment les échanges radiatifs. Les écarts relatifs maximums pour le flux
pariétal sont respectivement de 5% et 7% pour les méthodes SNB-CK 10 et SNB-CK 20.
Pour la divergence du flux, les écarts maximum atteignent 6%. Les écarts les plus
importants sont cependant ceux obtenus avec la méthode SLW. Le flux pariétal est ainsi
surestimé de 7% au centre et 9% au niveau des parois, et la divergence du flux de 4% au

niveau des parois a 15% au centre.
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Ces résultats sont assez similaires a ceux trouvés pour les cas n_lonodimensionnels pour
lesquels la température moyenne est d'environ 1 300K (cas isothermes a 1 300K ou cas
parabolique), et la concentration moyenne de 10%. Ces caractéristiques sont assez proches
de celles de la zone située prés du mur 1, les propriétés moyennes de 1'enceinte €tant une
température de 1 150K et une fraction molaire de 8%. En observant les planches 2a, 4a et
6a pour les grandes épaisseurs, les écarts relatifs pour le flux pariétal varient entre 1 et 3,5%
pour les méthodes SNB-CK OPT et CK tout en restant légérement supérieurs pour la
méthode CK. Ils varient de 4 a2 9% pour les méthodes SNB-CK 10 et SNB-CK 20 et entre 8
et 10% pour la méthode SLW. Toutes ces tendances sont bien retrouvées dans ce cas
bidimensionnel, méme si les valeurs des écarts sont un peu moins importantes pour
certaines des méthodes. Pour la divergence du flux, les tendances observées en 1D
(Planches 10, 14, 18) sont aussi retrouvées pour ce cas, méme si, la encore, les valeurs des

écarts pour les variantes SNB-CK sont plus faibles en 2D.
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Figure 4.11; Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne non isotherme contenant du
CO,.
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Figure 4.13: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe horizontal pour le milieu non homogéne non

isotherme contenant du CO,.
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Figure 4.14: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant l'axe horizontal pour le milieu non

homogene non isotherme contenant du CO,.

~40

(dive) Wm)

-80

7N

3
$
R\
e sib-ck 1-7

——&— ck

—— lw

4 >
SN S e sab-ck opt-5
° $
3 o subck 105
b b4 o snb-ck 20-5
g
\.\:/

0.8 16 24 3.2
¥y(m)

Figure 4.15: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe vertical pour le milieu non homogéne non

isotherme contenant du CO,.
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Figure 4.16: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non
homogéne non isotherme contenant du CO,.

b. Comparaison avec H,O

Comme pour les cas monodimensionnels, les trois variantes de la méthode SNB-CK et
la méthode CK fournissent des résultats similaires entre eux et vis 4 vis de la méthode de
référence SNB-CK 1 (Figures 4.17, 4.19, 4.21). Autant pour la divergence du flux que pour
le flux pariétal, les écarts sont au maximum de 2%, et sont pour les méthodes SNB-CK
OPT et SNB-CK 10 de l'ordre de 0% (Figures 4.18, 4.20, 4.22). Ces écarts maximums
variaient pour les cas monodimensionnels, pour des températures et des fractions molaires
assez semblables (Cf. a), entre 1 et 4% pour le flux pariétal (Planches 20a - 22a - 24a) et
entre 1 et 2% pour la divergence du flux au niveau du centre de la plaque (Planches 28 - 32
- 36). Pour la méthode SLW, les résultats 2D coincident aussi avec les résultats 1D. La
méthode n'étant précise avec la vapeur d'eau que pour les faibles températures, d'importants

écarts sont constatés entre ses résultats et ceux de référence: elle sous-estime ainsi les flux
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de 15% et la divergence du flux de 15 & 20% (Planches 20, 22, 2;1, 28, 32, 39 et Figures

4.18, 4.20, 4.22).

q kWht)

55

45

35

15 T
0.4 12 2 2.3 3.6

sab-ck 1-7

-e-x--- snb-ck opt-5
+ sob-ck 10-5
o snback 20-5 \

BTN

%(m)

Figure 4.17: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne non isotherme contenant du
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Figure 4.18: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogene non

isotherme contenant du H,O.
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Figure 4.19: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe horizontal pour le milieu non homogéne non
isotherme contenant du H,O.
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Figure 4.20: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant I'axe horizontal pour le milieu non
homogéne non isotherme contenant du H,O.
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Figure 4.21: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non homogéne non
isotherme contenant du H,O.
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Figure 4.22: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non
homogene non isotherme contenant du H,O.
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¢. Comparaison avec le mélange CO; + H,O

Comme pour les cas précédents, pour lesquels les gaz ont été considérés séparément,
les résultats 2D corroborent bien les résultats 1D pour de grandes distances et des
températures intermédiaires (Planches 38a, 40a, 42a, 46, 50 et 54). Ainsi, la méthode CK et
les méthodes hybrides fournissent pour les deux cas (isotherme et anisotherme) des
résultats de bonne précision; les écarts ne sont souvent que de l'ordre de 2% et n'excédent
pas 4%. Les écarts sont par ailleurs Iégérement plus importants pour les deux méthodes
hybrides utilisant des regroupements uniformes (Figures 24, 26, 28, 30, 32, 34). La
précision des résultats obtenus avec la méthode SLW dépend, quant a elle, du cas étudi€.
Ainsi, les résultats sont relativement bons pour le cas anisotherme hétérogéne (Figures 23 a
28); les écarts ne sont que de 4% pour le flux pariétal et restent le plus souvent inférieurs &
10% pour la divergence du flux. Tandis que pour le cas isotherme et hétérogene (Figures 29
a 34), une nette dégradation des résultats peut étre observée et les écarts atteignent des
valeurs maximales beaucoup plus conséquentes; les écarts atteignent ainsi 14% pour le
calcul du flux pariétal (Figure 4.30) et 24% pour la divergence du flux (Figure 4.34).
L'explication des bons résultats pour le cas anisotherme semble provenir du fait que pour ce
cas particulier les erreurs obtenues avec le CO, (sur-estimation) et avec le H,O (sous-
estimation) se compensent (Figures 4.12, 4.14, 4.16, 4.18, 4.20, 4.22). En 1D, le caractére
plus aléatoire de cette méthode sur la qualité des résultats avait déja pu Etre observé

(Planches 41, 42).
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Figure 4.23: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne non isotherme contenant le

mélange de CO; et de H,0.
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Figure 4.24: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogeéne non

isotherme contenant le mélange de CO; et de H,0.
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Figure 4.25: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe horizontal pour le milieu non homogene non
isotherme contenant le mélange de CO, et de H,0.
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Figure 4.26: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux sur le mur 1 pour le milieu non homogéne non
isotherme contenant le mélange de CO, et de H,0.
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Figure 4.27: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe vertical pour le milieu non homogéne non
isotherme contenant le mélange de CO; et de H,O.
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Figure 4.28: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non
homogene non isotherme contenant le mélange de CO, et de H,O.
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Figure 4.29: Evolution du flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne isotherme contenant le

mélange de CO; et de H,O.
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Figure 4.30: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour le flux pariétal sur le mur 1 pour le milieu non homogéne isotherme

contenant le mélange de CO, et de H,0.
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Figure 4.31: Evolution de la divergence du flux suivant I'axe horizontal pour le milieu non homogéne

isotherme contenant le mélange de CO, et de H,O.
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Figure 4.32: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés avec la méthode SNB-CK 1 et ceux
trouvés avec les autres méthodes pour la divergence du flux suivant 1'axe horizontal pour le milieu non

homogéne isotherme contenant le mélange de CO; et de H,O.
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Figure 4.33: Evolution de la divergence du flux suivant l'axe vertical pour le milieu non homogéne isotherme
contenant le mélange de CO, et de H;0.
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Figure 4.34: Evolution des écarts relatifs entre les résultats trouvés la méthode SNB-CK 1 et ceux trouvés
avec les autres méthodes pour la divergence du flux sur le mur 1 pour le milieu non homogene isotherme le
mélange de CO; et de H,O.
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4.3.1.2 Influence de 1'émissivité des parois sur la précision des résultats

Afin d'étudier l'influence de 1'émissivité des murs, trois valeurs de 1'émissivité sont
considérées, deux correspondant a des cas de parois grises de 0,5 et 0,7 et une troisiéme
correspondant au cas de parois noires. Une valeur de 0,5 correspond par exemple a l'ordre
de grandeur de I'émissivité d'une surface d'aluminium liquide en fusion dans un four, et
celle de 1 a I'émissivité des réfractaires (£~0,95).

Le fait de diminuer 'émissivité des parois augmente les réflexions du rayonnement
provenant du milieu gazeux, plus chaud. Ceci a comme incidence de réduire les pertes de
chaleur au niveau des parois et de conserver plus d'énergie au sein du milieu; les flux
pariétaux et la divergence du flux doivent étre ainsi moins importants en présence de parois
grises ayant une émissivité de 0,5 qu'en présence de parois noires. Ce phénomeéne peut Etre
effectivement observé en comparant, par exemple, d'une part les figures 4.11 et 4.35a, et
d'autre part les figures 4.13 et 4.36a.

Par ailleurs, en observant 1'évolution de la précision des écarts relatifs en fonction de
I'émissivité, il peut étre noté que, pour les méthodes SNB-CK OPT, SNB-CK 10 et CK, les
€carts relatifs restent constants au centre de 'enceinte. Des variations plus importantes des
écarts relatifs pour la divergence du flux peuvent étre observées pour des abscisses de
l'ordre de 1m ou de 3m, mais ces variations sont en fait une conséquence des trés faibles
valeurs de la divergence du flux et ne correspondent pas & des €carts réels conséquents. Les
méthodes SNB-CK 20 et SLW sont quant 2 elles un peu plus sensibles aux variations de la
valeur de I'émissivité. Les variations les plus importantes ont lieu avec le CO,, les valeurs

des écarts relatifs au centre de l'enceinte varient ainsi pour ces deux méthodes de 2 a 3%
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alors qu'elles restaient inchangées pour les trois autres méthodes. _Cependant, comme lors
des comparaisons sur la précision des méthodes, une amélioration des résultats apparait en
présence de H,0; la méthode SNB-CK 20 fournit ainsi pour les deux autres cas des
résultats similaires aux autres méthodes hybrides, et la méthode SLW ne présente que de

1égéres variations en présence d'un mélange.

4.3.1.3 Conclusion

Les résultats bidimensionnels corroborent assez fidelement les résultats
monodimensionnels trouvés précédemment et ce quelles que soient la nature du gaz et la
modélisation de gaz réel considérées. En outre, aucune réelle influence de la valeur de
I'émissivité n'a pu étre observée pour les méthodes SNB-CK OPT, SNB-CK 10 et CK,
seules la méthode SNB-CK 20 (lorsque le gaz est du CO,) et la méthode SLW semblent

plus sensibles.
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4.3.2 Comparaison des temps de calculs

Deux séries de comparaisons pour les temps de calculs sont effectuées, d'une part en
considérant les murs de I'enceinte comme des parois noires, d'autre part en faisant varier
I'émissivité de 1 a 0,5. Pour la premiére série de tests, deux types de distribution de
température et de fraction molaire sont considérés pour le CO, ou H,O, ces cas sont décrits
au tableau 4.1; pour le mélange, une seule distribution sera conservée, celle non-homogéne

non-isotherme.

Tableau 4.1: Cas considérés pour les comparaisons de temps de calcul.

Cas Gaz Température Concentration
1 CO, Isotherme (1 500 K) Homogéne (10%)
2 CO, Non-isotherme (Eq. 4.3) | Non-homogéne (Eq. 4.5)
3 H,O Isotherme (1 500 K) Homogéne (20%)
4 H,O Non-isotherme (Eq 4.3) | Non-homogéne (Eq. 4.5)
5 H,0+CO; | Non-isotherme (Eq. 4.3) | Non-homogéne (Eq. 4.5)

Les maillages utilisés sont d'une part le maillage & 1226 cellules pour les cas 1 & 4 (gaz
unique) et d'autre part le maillage simplifi¢ & 552 cellules pour le cas du mélange. Tous ces
calculs ont été réalisés sur une station SUN ULTRA 1 de 170 MHz. Pour l'analyse de
l'influence de 1'émissivité aux parois sur le temps de calcul, seuls les cas 2 et 4 seront

COnserves.
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4.3.2.1 Comparaison des temps de calculs pour une enceinte a parois

noires

Les résultats trouvés pour les cinq cas décrits au tableau 4.1 sont explicités dans le tableau

ci-dessous. Pour chaque cas, ce tableau fournit le temps de calcul qui a été nécessaire (en

secondes) ainsi que le rapport (LW—BT—‘&] entre le temps de calcul 7" de la méthode de

référence SNB-CK 1 et celui de la méthode utilisée; ce rapport correspond au facteur de

réduction du temps de calcul de chacune des méthodes.

Tableau 4.2: Temps de calcul (en seconde) et facteurs de réduction obtenus pour les cing cas avec les
différentes méthodes. Une cellule grisée indique que pour le cas considéré, la méthode correspondante n'est

pas applicable.
CO, H,0 Mélange
Cas 1 Cas 2 Cas 3 Cas4 Cas5
T (Dt p o Twar| g Teea ) op (L] p | Zebcen
SNB-CK 1 40029 1 37104 1 41758 1 45771 1 118900 1
CK 2390 | 16.8 | 2325 | 16.0 4643 | 9.0 | 4547 | 10.1 | 10441 | 11.4
SNB-CK 10 2951 | 13.6 | 2732 13.6 | 3450 | 12.1 | 3206 | 14.3 5722 | 20.8
SNB-CK 20 1532} 26.1 | 1424 | 26.1 | 1893 | 22.1 | 1736 26.4 3036 | 39.2
SNB-CK OPT | 1182 | 33.9 | 1169 | 31.7 | 2019 | 20.7 | 1888 | 24.2 2475 | 48.0
SLW 206 195 276 | 1344 | 222 | 188.1 | 375 | 122.0 | 1583 | 75.1
SPGG 66 | 606.5 « 623.3 .
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A la vue de ce tableau, deux méthodes permettent de dirhinuer de maniére trés
conséquente les temps de calcul; la méthode SPGG est ainsi en moyenne 615 fois plus
rapide que la méthode SNB-CK 1, et la méthode SLW 160 fois pour un gaz unique et 75
fois pour un mélange. Le comportement de la méthode SLW différe par ailleurs légerement
de celui des autres méthodes: pour un méme gaz, le facteur de réduction est toujours plus
important pour le cas isotherme homogéne que pour le cas anisotherme hétérogéne. Cette
variation s'explique par le fait que lorsqu'il existe une inhomogénéité en fraction molaire ou
en température dans 1'enceinte de nombreux termes correctifs supplémentaires doivent &tre
calculés en utilisant une méthode itérative de Newton-Raphson.

Les méthodes SNB-CK OPT et SNB-CK 20 bien que moins rapides, permettent elles
aussi un important gain du temps de calcul; leur facteur de réduction varie pour ces cing
études entre 20 et 48. Selon le cas envisagé, la méthode SNB-CK OPT peut étre soit plus
rapide soit plus lente que la méthode SNB-CK 20. Ce comportement peut paraitre aléatoire
mais s'explique en fait en analysant le nombre de résolutions de 1'équation de transfert qui
doit étre effectué pour chaque cas avec chacune des deux méthodes. Avec le CO; ou le
mélange (Cf. Tableaux 3.3, 3.5 et 4.3), 1a méthode SNB-CK OPT doit résoudre moins de
fois 'ETR que la méthode SNB-CK 20, 73 au lieu de 95 pour le CO; et 365 au lieu de 475
pour le mélange, et elle est pour ces natures de gaz 1.25 fois plus rapide que la méthode
SNB-CK 20 (Tableau 4.2). Avec H,O comme gaz unique, le phénoméne s'inverse, la
méthode SNB-CK 20 ayant moins de résolutions & effectuer, 95 au lieu de 105, devient plus
rapide. Le phénomeéne est tout a fait similaire entre les méthodes CK et SNB-CK 10; le

facteur de réduction pour ces deux méthodes ne varie par ailleurs qu'entre 9.0 et 20.8.
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La correspondance entre le temps de calcul et le nombre de résoluti;)ns de I'ETR a effectuer
est aussi décelable en observant la constance des facteurs de réductions trouvés avec les
méthodes SNB-CK 10 et SNB-CK 20 pour les cas de gaz unique, ou avec les méthodes CK
et SNB-CK OPT pour chaque gaz considéré séparément. Ainsi, avec la méthode SNB-CK
20, les facteurs de réduction avec un gaz unique restent assez similaires et valent 22.1, 26.1,

26.1 et 26.4. Afin d'illustrer cette correspondance, le facteur de réduction moyen du temps

T ; : ) ) Nevg_
de calcul (—sﬂ%ﬂ) et le facteur de réduction du nombre de résolutions [——Sﬂf‘/ﬂ} sont

explicités au tableau 4.3 et une trés bonne correspondance des résultats peut étre observée.

Tableau 4.3: Comparaison entre les facteurs de réduction du temps de calculs (moyenne) et du nombre de
résolutions a effectuer

CO, H,O Mélange
Nb Nnp—ci1 Tonb-ck1 Nb N gnb-ci Tonb—ci1 Nb Nnp—ci1 Tonp—ck1
ETR N T ETR N T ETR N T
1 1788 1
SNB-CK 1-7 | 2555 1 2555 1 1 s 1
CK 154 | 16.6 16.4 | 322 7.9 9.6 |2205 8.1 11.4

SNB-CK10-5 { 185 | 13.8 | 13.6 | 185 | 13.8 13.2 | 925 19.3 | 20.8

SNB-CK 20-5 | 95 26.7 | 26.1 95 26.9 24.2 |} 475 37.5 | 39.2

SNB-CK OPT-5| 73 35 32.8 | 105 | 243 22.5 | 365 49 48.0

SLW 15 | 170.3 | 164.7 | 15 | 170.3 | 155.1 | 225 79.5 | 75.1

SPGG 4 | 6388 | 6065 4 638.8 | 6233 | 4 4471.2
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Pour la méthode SLW, il est par ailleurs possible de réduire le temps de calcul en
réduisant le nombre de sections d'absorption considérés (Cf. § 2.3.2.2.3), soit

logarithmement espacées, soit optimisées.

4.3.2.2 Influence de 1'émissivité des parois sur le temps de calcul

Afin de connaitre l'influence de 'émissivité aux parois sur le temps de calcul, les deux
cas de gaz unique utilisés pour les comparaisons en précision sont repris: les champs de
températures et de fractions molaires sont anisothermes (Eq. 4.3) et hétérogenes (Eq. 4.5),
et les valeurs des émissivités, identiques pour toutes les parois, varient entre 0,5 et 1. Les

temps de calcul obtenus pour chacun des cas sont présent€s aux tableaux 4.4 et 4.5.

Tableau 4.4: Influence de I'émissivité des parois sur le temps de calcul (en secondes) pour le dioxyde de
carbone.

SNB-CK 1 CK SNB-CK 20 | SNB-CK 10 | SNB-CK OPT | SLW
=1 37104 2325 1424 2732 1 169 275
€=0.9 66 223 3705 2 500 4 851 1 870 439
€=0.8 75 384 4111 2 806 5457 2 100 490
e=0.7 82 658 4 580 3088 6 030 2278 549
€=0.6 92 846 5000 3444 6 669 2 500 615
e=0.5 106 107 5610 3928 7636 2786 694
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Tableau 4.5: Influence de 'émissivité des parois sur le temps de calcul (en secondes) pour la vapeur d'eau.

SNB-CK 1 CK | SNB-CK 20 { SNB-CK 10 | SNB-CK OPT|{ SLW
e=1 45771 4547 1736 3009 1888 375
£=0.9 70397 7533 2969 5357 3062 534
€=0.8 94 812 8356 3282 5996 3353 606
e=0.7 103 225 9131 3582 6521 3 669 677
€=0.6 113913 9974 3924 7177 4017 750
€=0.5 129470 | 11135 4384 8 075 4 465 841

Pour les deux gaz, une nette augmentation du temps de calcul est observable lors du
passage d'une paroi noire a une paroi grise; les codes numériques, devant tenir compte des
réflexions au niveau des parois, convergent beaucoup plus lentement. Une discontinuité
apparait ainsi lors du passage d'une émissivité de 1 & 0,9; le temps de calcul est multiplié
par un facteur variant de 1,43 a 1,78 pour cette variation de 1'émissivité. Par la suite,
I'augmentation du temps de calcul est assez linéaire en fonction de la valeur de 1'émissivité.

Les figures 4.41 et 4.42 montrent, pour chaque méthode, les évolutions des rapports

£ entre le temps de calcul T trouvé pour une émissivité € et celui obtenu pour la paroi
£=l1

noire Te-;, en fonction de la valeur de 1'émissivité. La premiére figure correspond au cas du
dioxyde de carbone, la seconde 2 celui de la vapeur d'eau. Le caractére quasi linéaire de ces
évolutions en fonction de 'émissivité pour les parois grises peut, quant a lui, étre observé a

la figure 4.43. Pour une émissivité de 0,5, le temps de calcul est par ailleurs multiplié par
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un facteur variant entre 2,24 et 2,86. Les méthodes SNB-CK 10 ét SNB-CK 1 semblent
étre, en outre, les plus perturbées par la présence des parois grises, leur temps de calcul

ayant ét€ multiplié au minimum par un facteur 2,7.

1 T T T T ¥

0.5 0.6 0.7 0.8 09 1
Emissivité

T,

Figure 4.41: Evolution du rapport des temps de calcul en fonction de I'émissivité et des méthodes
e=1

considérées avec le dioxyde de carbone.

2.5

sab-ck 1

-=-X-+- mbeck opt

1.5 * mb.ck 10

o mb-ck20
—a—ck
— i

1 T o T
0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Emissivité
. (o T, : g .
Figure 4.42: Evolution du rapport des temps de calcul en fonction de I'émissivité et des méthodes
e=1

considérées avec la vapeur d'eau.
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Figure 4.43: Variation quasi-linéaire du rapport des temps de calcul en fonction de I'émissivité pour

&=l
les méthodes SNB-CK 20, CK et SLW avec la vapeur d'eau.

4.3.2.3 Conclusion

La méthode de gaz réel choisie et la valeur de I'émissivité de l'enceinte sont deux
paramétres qui influencent le temps de calcul nécessaire pour quantifier le transfert radiatif
dans une enceinte contenant un gaz réel. Le choix de la méthode a cependant un impact
plus conséquent. En effet, alors qu'une diminution de I'émissivité de 1 & 0,5 n'entraine une
augmentation du temps de calcul que dun facteur d'environ 2,5, le fait d'utiliser une
méthode plutdt qu'une autre peut faire varier le temps de calcul d'un facteur 4000. Le temps
de calcul propre 4 chaque méthode est en fait proportionnel au nombre de résolutions de
I'équation de transfert radiatif qui doivent étre effectuées, si bien que les méthodes globales

SPGG ou SL'W, nécessitant moins de résolutions que les méthodes 2 bandes étroites ou
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relativement étroites telles que les méthodes SNB-CK 1, SN]é-CK 10 ou CK, sont
beaucoup plus rapides. Les gains en temps de calcul varient ainsi, tout dépendant de la
nature du gaz utilisé, entre 600 et 4 000 pour la méthode SPGG, entre 75 et 170 pour la
méthode SLW (utilisant 15 bandes étroites), entre 22 et 40 pour les méthodes SNB-CK 20

et SNB-CK OPT et entre 9 et 17 avec les méthodes SNB-CK 10 et CK.
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CONCLUSIONS

L'objectif de cette thése est de présenter une comparaison détaillée de plusieurs
modeles de gaz réels formulés en coefficients d'absorption, afin de pouvoir choisir pour
'étude numérique d'un procédé industriel donné, tel que des fours de combustion, la
méthode la plus performante. Le choix de cette méthode s'articule sur plusieurs paramétres
qui sont la nature du gaz participant (CO;, H,O ou CO,+H,0), les distributions en
température et en fraction molaire des gaz participants, la dimension de 1'enceinte, le degré
de précision souhaité sur le flux pariétal et sur la divergence du flux, les valeurs des
émissivités aux parois et le temps de calcul. Ces comparaisons sont effectués a partir de

codes mono et bidimensionnels qui ont été développés au cours de cette Etude.

Plusieurs étapes ont été suivies afin de pouvoir réaliser ces comparaisons. Tout
d'abord, les mécanismes du transfert de chaleur par rayonnement ont été briévement décrits,
ainsi que l'€tablissement de la relation de transfert radiatif formulée en coefficient
d'absorption. Grice a cette formulation, I'ETR peut étre résolue a 1'aide d'une méthode aux
ordonnées discrétes, méthode qui allie rapidité et précision des résuitats. La variante utilisée
pour cette thése est celle développée par Sakami et al [16-17]; elle utilise des maillages

triangulaires et est ainsi apte aux études de géométries complexes.
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Par la suite, différentes méthodes, formulées en coefficient d'ébsorption et permettant
de mod€liser les gaz réels ont été décrites. Certaines proviennent de la littérature, ce sont
les méthodes CK, SNB-CK, SLW et SPGG, d'autres ont été développées au cours de ce
projet et sont des variantes de la méthode hybride SNB-CK. Ces variantes sont basées sur
deux concepts. Le premier consiste a introduire des regroupements de bandes étroites et de
former ainsi des bandes larges. Ces regroupements peuvent étre de deux types, uniforme ou
sélectif. Le second consiste & pouvoir utiliser des quadratures numériques de Gauss-
Legendre dont l'ordre peut étre inférieur a celui, de 7, préconisé habituellement dans la
littérature et imposé dans la méthode CK optimisée fournie par Soufiani et al et al [27]. Ces
deux modifications présentent I'avantage de diminuer de fagon conséquente le nombre de
résolutions de 1'ETR nécessaires avec la méthode SNB-CK originelle.

Les différentes méthodes ont ensuite été couplées avec le modéle aux ordonnées
discretes et implantées dans des codes de calcul monodimensionnels qui ont été validés en
utilisant des résultats de référence provenant des théses de Denison et al [20] et Pierrot et al
[28]. Puis, des comparaisons approfondies sur leur précision respective pour le flux pariétal
et la divergence du flux ont été réalisées en fonction des distributions en température et en
fraction molaire, et de I'épaisseur de la couche gazeuse. Elles ont permis de mettre en
exergue deux méthodes, la méthode CK optimisée et surtout la méthode SNB-CK OPT
(variante de la méthode SNB-CK utilisant un regroupement sélectif), dont les résultats sont
dans presque tous les cas envisagés de bonne voire de trés bonne qualité. Les méthodes
SNB-CK utilisant des regroupements uniformes sont de précisidn équivalentes lorsque le

az envisagé€ ne contient que de la vapeur d'eau comme gaz participant, mais deviennent
q p



263

moins précises en présence de dioxyde de carbone. Les précisio;ls inhérentes aux deux
méthodes globales SLW et SPGG sont quant a elles beaucoup plus influencées par les
caractéristiques du milieu considéré et peuvent subir de fortes variations lors d'un
changement d'un des parameétres (température, fraction molaire....), en particulier pour la
divergence du flux. Pour chaque nature de gaz, des tableaux récapitulatifs, permettant
d'illustrer le degré de précision respectif des méthodes pour des conditions homogénes et
isothermes, ont par ailleurs été fournies. Ces tableaux peuvent servir de base pour le choix
d'une méthode lorsque les paramétres de I'enceinte ont été bien définis.

Par la suite, des codes bidimensionnels de résolution de I'ETR ont été développés et le code
utilisant la méthode de référence - la méthode SNB-CK 1-7 - a été validé a laide de
résultats obtenus avec la méthode SNB couplée & une méthode de lancer de rayons [34].
Ces codes bidimensionnels ont ensuite permis, d'une part, de vérifier si les résultats 2D
corroborent les résultats 1D, et d'autre part, de connaitre les temps de calcul alloués a
chaque modele de gaz gris. Il s'avére que le temps de calcul est quasi proportionnel aux
nombres de résolutions de I'ETR 2 effectuer, les calculs annexes devenant en comparaison
relativement peu importants. Les méthodes globales (SLW et SPGG) nécessitant beaucoup
moins de résolutions de 'ETR sont ainsi beaucoup plus rapides et peuvent aisément servir a
obtenir un ordre de grandeur des transferts radiatifs. Cependant, pour des calculs plus
rigoureux, un compromis doit &tre effectué entre le temps de calcul et la qualité¢ des
résultats. Le meilleur compromis réside dans la méthode SNB-CK OPT qui permet non
seulement d'obtenir de trés bon résultats mais qui est aussi 2 a 3 fois plus rapide que la

méthode SNB-CK 10 et 2 2 9 fois plus rapide que la méthode CK optimisée. L'influence du
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temps de calcul devient par ailleurs d'autant plus important que 1'émissivité aux parois
diminue. En effet, les réflexions augmentent le nombre d'itérations nécessaire avant
d'atteindre la convergence et le temps de calcul est multiplié par un facteur 2,5 a 2,9 entre

des parois noires et des parois grises d'émissivit€ de 0,5.
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APPENDICE A

_ PROPRIETES DES COEFFICIENTS D'EINSTEIN
ETABLISSEMENT DE L'ETR POUR UNE TRANSITION

A.1PROPRIETES DES COEFFICIENTS D'EINSTEIN

Une transition entre deux états quantiques 1 et 2 n’a pas lieu pour une valeur discréte
de nombre d’onde, mais pour un étalement spectral centré sur v,. On peut alors selon les
conditions thermophysiques du milieu (température, pression, concentration molaire)
définir un profil de raie normalisé F(v—v;) caractérisant I’évolution de la transition en
fonction de 1’€talement spectral Av.

Les lois régissant les émissions induites, spontanées et 1’absorption induite entre les

deux états quantiques sont [2]:

)

1) Ny - — 8N2| = NpAp F (v —vp)Av émission spontanée  (A.l)
or |, ot

P sp
av,| __awy mission indlu

2) = = NyByu, F(v —vp)Av €mission induite (A2)
ot |; ot li

3) ON, — oN. 2| = =N, B,u,F (v —v5)Av absorption induite  (A.3)
or |, o |,

uy est la densité volumique d’énergie radiative: u,, = J. —4Q ot I, est le rayonnement se
c
4

propageant dans 1’angle solide dQ et dans I’intervalle spectral [v;v+dv]. Lorsque lintensité

471,
Pt

et la célérit€ sont isotropes, on a par ailleurs, u, =
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A T’équilibre thermodynamique, les populations des niveaux 1 et 2 restent constantes, et

a
ot

_ O,
ot

I’on a: =0 (A4)

12

L’équation suivante peut alors étre déduite des relations (A.1 4 A.3):

oN. oN.
atl B 812 = [A21N2 Ty, (BZINZ — BN )]F(V ~Vi2)Av =0 (A-5)
12 12
En utilisant les lois probabilistes des populations des deux niveaux d’une transition
. : N
énergétique a I’équilibre thermodynamique, on a: —% = 52 ox _bv (A.6)

ol g et g sont les dégénérescences de ces deux niveaux énergétiques, 1'équation (A.5)

permet d'écrire la relation suivante:
-1

By | Byiga (AT
3 -1
: . . N . 2hv hv
Par ailleurs, on peut écrire, en se réferant 4 la loi de Planck, L, = ——|ex T -1 ,
c

l'équation suivante pour la densité volumique radiative:
-1
8 v’ hv
u,(T) = exp — |1 A8
A(T) 63[{,@)} (A8)

Les deux relations suivantes peuvent alors étre déduites:

Ay _ 8ahv’
i (A9)
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A.2 Etablissement de 1’équation de transfert pour une transition

Afin d'établir cette équation, deux expressions de la puissance radiative créée dans un
€lément de volume dV, dans un angle solide dQ et dans I’intervalle spectral dv, propre a
une raie de transition vj, sont utilisées. D'une part, en se servant de la définition de la
puissance radiative, on obtient:

dP, = dI,,dQdS cos6dv (A.11)
D'autre part, en considérant le nombre de particules vaﬁant de 'état 1 al'état 2, 'expression

de la puissance radiative peut aussi se formulée comme suit:

dp, = dv@(@&)

4r\ ot
dQ
= dV4—[A21N2 + i”I—V(BZINZ - BN, )]h VE (v — vy, )dv (A.12)
T c

= deV[% N, + 1321[1\72 - &—Nl}-{‘i}h VF(v = vy )dv
T 81 c

Or dV=dSdz=dSdscos 8

D’ou dP, = arszarSdscose[ﬂN2 +1ﬂ321(1v2 &2 N ]I—V]th(v—vu)dv (A.13)
4z &1 c
En se référant aux équations (A.11) et (A.13), I’équation de transfert radiatif pour une

transition peut alors se formulée comme suit:

dl
‘_V'thF(V'—Vlz -@Nz +B21 N2 _&Nl i (A14)
ds 4z & c



APPENDICE B

QUADRATURES DE GAUSS-LEGENDRE

Tableau B.1: Quadrature de Gauss-Legendre d'ordre 20.

~

@, &
0.00881 0.00344
0.02030 0.01801
0.03134 0.04388
0.04164 0.08044
0.05097 0.12683
0.05910 0.18197
0.06584 0.24457
0.07105 0.31315
0.07459 0.38611
0.07638 0.46174
0.07638 0.53826
0.07459 0.61389
0.07105 0.68685
0.06584 0.75543
0.05910 0.81803
0.05097 0.87317
0.04164 0.91956
0.03134 0.95612
0.02030 0.98199
0.00881 0.99656
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Tableau B.2: Quadrature de Gauss-Legendre d’ordre 15.

~

w; 8i
0.01538 0.00600
0.03518 0.03136
0.05358 0.07590
0.06979 0.13779
0.08313 0.21451
0.09308 0.30292
0.09922 0.39940
0.10129 0.50000
0.09922 0.60060
0.09308 0.69708
0.08313 0.78549
0.06979 0.86221
0.05358 0.92410
0.03518 0.96864
0.01538 0.99400

Tableau B.3: Quadrature de Gauss-Legendre d'ordre 7.

@; 8i
0.06474 0.02545
0.13985 0.12923
0.19092 0.29708
0.20898 0.50000
0.19092 0.70292
0.13985 0.87077
0.06474 0.97455

Tableau B.4: Quadrature de Gauss-Legendre d'ordre 5.

@; 8i

0.11846 0.04691
0.23931 0.23077
0.28444 0.50000
0.23931 0.76924
0.11846 0.95309
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MAILLAGE NON UNIFORME 1D A 20 et 30 CELLULES

Tableau C.1: Maillage de 20 (a) et 30 (a) cellules pour deux plaques paralléles espacées de 1m.

a)

0.01671

0.03855

0.06671

0.10249

0.14704

0.20115

0.26494

0.33754

0.41692

0.50000

0.58308

0.66246

0.73506

0.79885

0.85296

0.89751

0.93329

0.96145

0.98329

APPENDICE C

b)

0.01063

0.02337

0.03855

0.05654

0.07773

0.10249

0.13116

0.16399

0.20115

0.24264

0.28824

0.33754

0.38988

0.44437

0.50000

0.55563

0.61012

0.66246

0.71176

0.75736

0.79885

0.83601

0.86884

0.89751

0.92227

0.94346

0.96145

0.97663

0.98937
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APPENDICE D
COMPARAISONS MONODIMENSIONNELLES

Planches 1 a 18: Comparaisons avec le CO,

Légende utilisée pour les résutats des flux pariétaux Légende utilisée pour les résutats de la divergence du flux

—+—slw —— 2%
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—+— spga(Smith) —t+— 20%
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Planche 1b: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne
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Planche 2a: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne

2

Ecart relatif

T

6 S ¥ T T
0 0.4 0.8 d (m) 12 1.6 2

a) Variation du flux pariétal vs I'épaisseur de I’enceinte avec 5% CO,

19

17 4-

15 1~

13 o X a1

11 -

7 T T T T
. 2 16 2
0 0.4 0.8 d (m) 1

c) Variation du flux pariétal vs I’épaisseur de I’enceinte avec 10% CO,

-

Ecartre

latif

0.15 1

0.1 1

0.05 -

005 -

T T T T ).

0 04 0.8 d (m) 1.2 1.6 2

0.15 -

b) Evolution des écarts relatifs avec 5% Co,

° °

T ~7 T

0 04 0.8 d(m) 12 1.6 2

d) Evolution des écarts relatifs avec 10% Co,

18¢



q (kW/m?)

Planche 2b: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne
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Planche 3b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne
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Planche 4b: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne
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Planche 6b: Milieu anisotherme et homogéne
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-div q (kW/m?3)

P

Ecart relatif

Planche 7a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 8a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 9a: Milieu isotherme (1 300K) et homogeéne (d=0,4 m)
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Planche 10a: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 12b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 17a: Milieu anisotherme et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 18a: Milieu anisotherme et homogéne (d=1,6 m)
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Planches 19 a 36: Comparaisons avec le H,0
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Planche 19a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne
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Planche 19b: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne
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Planche 20a: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne
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Planche 20b: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne
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Planche 21a: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne
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Planche 21b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne
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Planche 22a: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne
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Planche 22b: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne
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Planche 23a: Milieu isotherme (1 800K) et hétérogéne
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Planche 23b: Milieu isotherme (1 800K) et hétérogéne
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Planche 24a: Milieu anisotherme et homogéne
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Planche 24b: Milieu anisotherme et homogéne
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Planche 25a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 25b: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 27a: Milieu isotherme

110 1

-120

-

0

a) Variation de la divergence du flux avec une fraction molaire de 10%

0.06

v

0.1

0.2 X (m) 03

0.05 W \

0.04 1
[1 X173 E— g BT - TR

Jatif

Ecartre

-

01

02 X (m)

¢) Evolution des écarts relatifs propre  la méthode SNB-CK 10

03 04

0.03 -

S

if

Ecart relati

-0.02

001 4

(1 300K) et homogeéne (d=0,4 m)

0.04 1

0.07 1

0.1 02 03 04

. x (m)
b) Evolution des écarts relatifs propre 2 ta méthode SNB-CK OPT
0.08 _1 O Y S —— . - e . . S

USSR

IR N Sy

[\R Y 02 03 04
x (m)

d) Evolution des écarts relatifs propre 4 la méthode SNB-CK 20

(423



0.14

Planche 27b: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 28a: Milieu isotherme (1 300K) et homogeéne (d=1,6 m)
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Planche 29a: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 29b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 30a: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 30b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 31a: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne (d=0,4 m)
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Planche 31b: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne (d=0,4 m)
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Planche 32a: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogeéne (d=1,6 m)
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Planche 32b: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogeéne (d=1,6 m)
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Planche 33a: Milieu isotherme (1 800K) et hétérogéne (d=0,4 m)
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Planche 34a: Milieu isotherme (1 800K) et hétérogéne (d=1,6 m)
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Planche 34b: Milieu isotherme (1 800K) et hétérogéne (d=1,6 m)
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Planche 35a: Milieu anisotherme et homogene (d=0,4 m)

20 -
0.15 4~
0 4
<20 o1 4
.40 4
b=
el
-60 —l = 0.08 J
[
.80 4 §
‘1
100 |- o |-
-120 _1 RO
-140 — v — 0.05 +4—H —— . S— d
Q 0.1 0.2 X (m) 03 04 0 Q.1 Q2 X (m) (1% X}
a) Variation de la divergence du flux avec une fraction molaire de 10% b) Evolution des écarts relatifs propre & la méthode SNB-CK OPT
0.15 0.2
0.15
oy 01
g
0.05 l : "?}
-
5 0.05
Q
o
0 -
(1]
-0.05 T -0.05 T T
0 0.1 0.2 0.3 0.4 Q 0.1 0.2 03 04
X (m) X (m)

¢) Evolution des écarts relatifs propre A la méthode SNB-CK 10 d) Evolution des écarts relatifs propre a la méthode SNB-CK 20

8¢



latif

Ecartre

2.

0185 14

0.1 1

0.05 1~

Planche 35b: Milieu anisotherme et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 36a: Milieu anisotherme et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 36b: Milieu anisotherme et homogéne (d=1,6 m)
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Planches 37 a 54: Comparaisons avec le mélange CO,+H,0
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Planche 38a: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne
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Planche 38b: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne
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Planche 39a: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne
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Planche 39b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne
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Planche 40b: Milieu isotherme (1 300K) et hétérogéne
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Planche 42a: Milieu anisotherme et homogéne
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Planche 42b: Milieu anisotherme et homogéne
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Planche 43a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 43b: Milieu isotherme (1 000 K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 44a: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 44b: Milieu isotherme (1 000K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 45a: Milicu isotherme (1 300K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 46a: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 46b: Milieu isotherme (1 300K) et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 47a: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 47b: Milieu isotherme (1 800K) et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 48a: Milieu isotherme (1 800K) et homogene (d=1,6 m)
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Planche 49a: Milieu isotherme (1 300K) et inhomogéne (d=0,4 m)
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Planche 49h: Milieu isotherme (1 300K) et inhomogéne (d=0,4 m)
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Planche S0a: Milieu isotherme (1 300K) et inhomogéne (d=1,6 m)
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Planche 50b: Milieu isotherme (1 300K) et inhomogéne (d=1,6 m)
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Planche S1a: Milieu isotherme (1 800K) et inhomogéne (d=0,4 m)
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Planche S1b: Milieu isotherme (1 800K) et inhomogene (d=0,4 m)
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Planche 52a: Milieu isotherme (1 800K) et inhomogene (d=1,6 m)
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Planche 52b: Milieu isotherme (1 800K) et inhomogeéne (d=1,6 m)
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Planche 53a: Milieu anisotherme et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 53b: Milieu anisotherme et homogéne (d=0,4 m)
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Planche 54a: Milieu anisotherme et homogéne (d=1,6 m)
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Planche 54b: Milieu anisotherme et homogéne (d=1,6 m)
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