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Les écoulements réactifs

¢ ...sont présents dans de nombreux systemes, naturels ou industriels
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Les écoulements réactifs

¢ ...sont présents dans de nombreux systemes, naturels ou industriels
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Turbulence et chimie

& Tous ces écoulements ont un commun un caractere turbulent
qui controle le mélange et donc la chimie

—

Tc temps chimique

Tt temps turbulent

\

Tc << Tt :interaction forte

Résolution de la turbulence 3D

7000 13500 20040
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Turbulence et chimie

& Tous ces écoulements ont un commun un caractere turbulent
qui controle le mélange et donc la chimie
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Simulation des écoulements turbulents

¢ RANS /LES/DNS
Exemple : écoulement derriere une marche

RANS:

* champs moyens, stationnaires
e co(t calcul tres faible
e turbulence modélisée

o

Snnrea Rémw Fransan 27 INCA mdlcaoiom ONFERA Taulnnse (20114

LES:

e champs physiques filtrés, instationnaires
e co(t calcul élevé

* turbulence sous-maille modélisée

DNS:

» champs physiques exacts, instationnaires
e co0t calcul tres élevé

e turbulence résolue

Snurna’ RAmv Fransan 29 INCA enlloauium ONFRA Toalnase (20113
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Outils et HPC

AVBP - An unstructured LES solver Jointly developed by IFP-EN and CERFACS .

¢ External, internal flows
¢ Fully compressible turbulent reacting flows (ideal & real gas thermo.)

¢ DNS/LES approach

¢ Unstructured hexaedral, tetraedral, prisms & hybrid meshes
¢ Massively parallel, SPMD approach
¢ Explicitin time
¢ Centered schemes |
= Finite Volumes / Finite Elements (2"4/39 order?)
¢ SGS models : Smagorinsky(dynamic)/WALEP Appllcatlons
L 2 NSCBC¢ boundary cond. + wall laws Gas turbines
¢ Reduced? or tabulated® chemical kinetics Aeronautical engines AP
¢ Thickened flame turb. combustion model (TFLES)' . .
_ _ _ Piston engines

¢ Multi-phase solvers (Lagrangian & Eulerian)

, , Statoreactor
aColin O. & Rudgyard M., Journal Comp. Physics, 2000
bNjcoud F. & Ducros F., Flow, Turb. Combustion, 1999 Rocket engines
¢Poinsot T. & Lele S., Journal Comp. Physics, 1992
dIFranzelii B. et al., Combust. Flame, 2010 Furnaces

eFjorina B. et al., Combust. Flame, 2010

‘Colin O. et al. Physics of Fluids, 2000 Heat exchangers
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Outils et HPC

MPI strong scaling for REAL industry type configurations
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57344 - O PRACE/TGCC, CURIE, Bullx'“’
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Un exemple: la combustion turbulente

¢ L’allumage moteur est de premiere importance...!

Moteurs aéronautiques:

Conception (nombre d’injecteurs, volume zone primaire)

Allumage sécurisé dans toutes les conditions (rallumage
altitude)

Qi

Phase | Phase Il
deposit near flame on
one injector one injector

=15 1921243k

Phase lll
light-around

2 CERFACS J3P — Nancy ENSIC — 25 nov. 2014 10




Allumage

¢ Exemple moteur aéro. Brileur multi-injecteurs CORIA?®

aCordier et al, Combust. Sci. and Tech., 2013
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Allumage

¢ Exemple moteur aéro. Calcul brGleur multi-injecteurs?®

FRONT VIEW

KIAl

RIS

fTroOP VIEW lime = 00 ms

£ GENC

by D.BARRE

aBarre et al, Combust. Flame, 2014

2 CERFACS J3P = Nancy ENSIC — 25 nov. 2014 12



Allumage

¢ Exemple moteur aéro. Calcul annulaire complet?®

“ ¢ ompparison between LES (AVBP code) an
| gXpeniment in the SIMAC configuration

CURIE
6144 cores / run

15M cpPu.h

2Philippe et al, Proc. Comb. Inst., 2014
= CERFACS J3P — Nancy ENSIC — 25 nov. 2014 13




Explosions

¢ Transition déflagration-détonation

LUERARARNSY  £xp. Sydney, Masri et ala

Longueur 25cm

3

oo LES 20M tets
4 DNS 1B tets
mmm Expériences [29)

w
=

/

OverPressure [mBar]
=)

DRI RIS
PhD of P. Quillatre (TOTAL Cifre) .l | |
1 file = 30 Gb (x2000 snapshots) ’ ’ 10
Simulation d’un tir sur 32 k coeurs: 20 M CPUh sur BG-P Time[ms]
Speed-up correct jusqu’a 131 072 cores aMasri et al, Exp. Thermal & Fluid Sci., 2000
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Explosions

¢ Transition déflagration-détonation

o Grande échelle
(exp. GexCon) -6 m

Moyenne échelle
(exp. GexCon)-1.5m

Petite échelle (exp. Sydney) - 25 cm

Peut-on passer a |’échelle?
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Explosions

¢ Transition déflagration-détonation

Configuration 1.5m

Expérience

T+ +68.070 ms
File: test2_4.0.cine Img#: 290

Calcul LES

2 Time: 58.0 J3P — Nancy ENSIC — 25 nov. 2014 16



Une application « procédés »: le vapocraquage de I'éthane

N Réactions endothermiques
1raje natare

| vepeur saturse ivers surchauffeurs) tube * * * Heat C2H4
@ LN C2H6 N + CxHy
Fra:tlunra;rre L primaire + H20 + H2
(gas) + H20
tt1 e
: Eal:(allmfzntair-e Tw = 1200K

e \

Réactions de vapo-
craquage de C,H,
dans les tubes

2?2 | > Amélioration de la
Four I Tube a nervure hélicoidale I—} sélectivité

PhD of M. Zhu (TOTAL) » Diminution du cokage
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Vapocraquage de I’éthane

Les tubes nervurés peuvent augmenter le transfert de chaleur de deux facons:

= augmentation de la surface interne des tubes
= augmentation du coefficient de transfert de chaleur grace a une intensité
turbulente plus grande.

MAIS
= |a perte de charge augmente @'
N AN
e/DA:  frottement 7 Nusselt A D) _;*_,,_.._.:_.F_,' _.._,'r]
p/DA: frottement’\y Nusselt Y\ | i b ;‘ i
| Mo s e Nl

—> Utilisation de « wall-resolved Large Eddy Simulation » pour
répondre a la question: « Quelle est I'efficacité d’un tube nervuré en
termes de perte de charge, transfert de chaleur et conversion
chimique de C2H6 en C2H47?»
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Configuration

Tube: plusie

7

urs metres de long
périodique

L=p
=21.74mm

Comparaison

I Nervuré I

D=51 mm

- p/D=0.42 \
- e/D=0.036
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Vapocraquage de I’éthane

4 Conditions de fonctionnement

Composition a I'entrée
tube * * * Chaleur  ~pa (fraction massique)
+ H20 +H2 Pression
(gaz) 1 1 1 +H20
(gaz) Temperature parois
Tw =1200K
Temps de résidence

74.1% C2H6
25.9% H20

27 000
1 atm
1200K

~0.5s

Chimie réduite (fournie par Laboratorium voor Chemische Technologie)

= 19 especes:

— H2 CH4 C2H2 C2H4 C2H6 C3H6 C4H8 C4H6 C4H10 H CH3 C2H3 C2H5 C3H7 1C4H9

2C4H9 C4-4 C3H5 H20

= 32 réactions:
* réaction principale: C2H6 + C2H3 => C2H5 + C2H4
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Vapocraquage de I’éthane

¢ lIsosurface instantanée de critere Q, coloré par la vitesse axiale

La couleur bleue correspond a un
écoulement recirculant

Velocity X (m/s)

» Distance a la paroi du premier point (wall unit): 1 = pas de temps: 6e-8s
» 2.22M cellules = temps CPU/itération: 0.06s sur 1024 coeurs(Turing)

» Temps de calcul: 105 CPUh pour un temps convectif

» Temps physique total : 540 temps convectifs (190ms temps physique)
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Vitesse axiale moyenne et instantanée

Time = 0.031s Time Averaged Field

- | Lisse |

[EE—

U [m/s]
. B |
-20.00 10.00 40.00 70.00 100.00

L P
e B~

| Nervuré |
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Vitesse axiale moyenne et instantanée
Time = 0.031s

-20.00 10 00 40.
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Vitesse azimuthale moyenne

U_theta
24.4t
—20
10
2.4

-2.45e-19-%-0

[
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Perte de charge

Balance equation for axial momentum

0= —?{ands + ?{T} .AdS + /Sqdde
N— —— e— — R C—

Pressure drag Friction drag Total imposed force

. 2 12
= Tous les termes sont normalisés par puy D
= Les résultats sont exprimés en pourcentage du terme source imposé dans le tube lisse
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Perte de charge

Balance equation for axial momentum

0= —?{andS + ]{7"1, -ndS + /Sqdde
N— —— e— — R C—

Pressure drag Friction drag Total imposed force

. 2 12
= Tous les termes sont normalisés par puy D
= Les résultats sont exprimés en pourcentage du terme source imposé dans le tube lisse

Pressure drag | Friction drag Total drag Total imposed force
R51Y1 | 2.33e-2(658%) | 0.97e-3(27%) 2.42e-2 (685%) 2.36e-2 (668%)
R51Y10 | 2.56e-2(725%) 1.33e-3 (37%) 2.70e-2 (762%) 2.34e-2 (662%)
S51 Y1 0 (0%) 3.54e-3 (100%) 3.54e-3 (100%) 3.534e-3 (100%)
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Vapocraquage de I’éthane

& Vitesse axiale fluctuante

u_rms

= CERFACS
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Température instantanée
Time = 0.031s Time = 0.031

| Lisse |

Temperature [K]

Temperature [K]
i : I
1080.00 1097.50 1115.00 1132.50 1150.00

A

108000 109750 111500 113250 115000

~

| Nervuré |
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Taux de réaction
Time = 0.031s

Mean reaction rate

Reaction rate [mole/m3/s]
T , .
1.00 250 4.00 5.50 7.00

N R

Reaction rate [mole/m3/s]

| nervuré |

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
time [s]
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Vapocraquage de I’éthane

¢ Effet des nervures

T K] X(C2H4)
1250 Adiab  x
1200 Smooth —
1150 Ribbed
1100
1050
1000
950

0O 01 02 03 04 05 06 0O 01 02 03 04 05 06
time [s] time [s]

0.38
0.36
0.34
0.32

0.3
0.28
0.26
0.24
0.22

0 01 02 03 04 05 0.6 0 0.1 02 03 04 05 0.6
time [s] fime [s]
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Conclusions

La simulation aux grandes échelles

¢ est un outil puissant et efficace pour le calcul des
écoulements réactifs en configurations réelles;

¢ apporte une meilleure comprehension des
écoulements réactifs et des réponses inédites a des
guestions encore ouvertes;

# necessite une efficacite de calcul maximale sur
machines massivement paralleles.
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