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Introduction Générale

Pour promouvoir une chimie plus soucieuse de l'environnement et de la santé, le concept «
Chimie verte» est apparu dans les années 1990 [1], et a connu un avancement considérable. Ce
concept est basé sur un ensemble de principes[2] qui permettent de réduire les impacts
environnementaux et sanitaires des pratiques chimiques. D’une autre fagcon, ilspermettent de
réduire 1’utilisation ou la production de substances dangereuses dans les phases de conception,
fabrication et d’applications des produits chimiques. A partir de ce principe, on définit cinq
principaux systemes réactionnels « verts » tels que : Les fluides supercritiques, les liquides

ioniques, I’eau, les réactions sans solvant et les solvants fluorés.

Depuis pres d’un siecle, Les fluides supercritiques(FSC) font I'intérét de plusieurs études
dans des domaines variés [3]. Aujourd’hui, les méthodes en FSC en pharmacie visent
principalement le domaine de la galénique et permettent le contrdle de la biodisponibilité, de la
forme polymorphique de molécules actives. Aussi, grace a la difficulté d'acces et d’observation
et aussi ’intérét pratique de 1'état supercritique, elle est moins étudiée que les trois états liquide,
solide ou gaz et méme que 1'état plasma. D’apres plusieurs études, 1'état supercritique est de
loin 1'état le plus mystérieux des cinq états classiques de la matiere, a cause de la difficulté
d'acces mais il demeure possible de le « voir » a partir d'expériences assez simples pour Etre

mise en place dans un lycée bien équipé.

Les fluides supercritiques ont des propriétés intermédiaires entre celles des liquides et celles
des gaz par exemple 1eCO,, I’'un des deux fluides les plus utilisés en conditions (SC) le H,Oet
le CO,. Ce gaz est tres abondant naturellement, disponibles a bas prix et a haute pureté, non
toxique [4], non inflammable et ne présente aucun danger pour I’environnement (voir Figure 1)
[5]. Ce gaz possede aussi des propriétés modifiées dans I’intervalle supercritique qui permettent

de lui attribuer un pouvoir de bon solvant par rapport a certains solvants organiques usuels.




Introduction Générale

Lorsqu’un corps pur est soumis a des conditions de pression et de température supérieures a ses

coordonnées critiques (PcetT¢) , le domaine supercritique est atteint.

Pragsian {MPa)
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Figure 1 : L'état supercritique du dioxyde de carbone CO,[5]

Dans ce travail, nous sommes intéressés a 1’étude d’un fluide supercritique dans une cavité

ouverte des deux cotés. Ce manuscrit comporte donc les parties suivantes :

Premiérement, nous nous intéressons a donner une introduction détailléeaux fluides
supercritiques. Cette introduction fait 1’objet du chapitre 1.

Dans le premier chapitre, nous donnons des définitions des fluides supercritiques ainsi que
les écoulements de Poiseuille-Rayleigh-Bénard. Le but de ce chapitre est d’étudier
l'influence des caractéristiques spécifiques de ce type de fluide sur le phénomene
d'instabilité de convection thermique, par rapport a celles observées dans des conditions de
gaz parfaites.

Dans le troisieme chapitre, nous présenterons le modele mathématique et la méthode
numérique pour le résoudre.

Nous concluons ce manuscrit par le chapitre quatre contenant une conclusion générale et

les perspectives de ce travail.
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques
L’objectif de ce chapitre est donner une présentation des fluides supercritique, quelques
applications dans le domaine industriel et une recherche approfondie sur les structures

d’instabilité thermoconverctive des écoulements de Poiseuille-Rayleigh-Bénard.

1.1 Les fluides supercritiques

Dans un corps pur,il existe trois cas : L’état liquide, solide ou gazeux en fonction de
trois parametres thermodynamiques qui sont, la pression, la température et le volume. Le fluide
supercritique est un fluide dont le composé pur est sous pression et possédant unménisque
habituel séparant le liquide de la phase gazeuse non visuel. C’est une réelle continuité entre ces
deux phases. Ce résultat a été découvert depuis 1822 par le Baron Cagniard de la tour [6]. Ce
dernier avait observé une augmentation de la quantité de liquide du point de vaporisation jusqu'a
des températures nettement plus élevées (362 °C pour I'eau)en chauffant de 1’éther, de 1’alcool
ou de I’eau dans des tubes fermés (volume constant) et dans un espace deux a trois fois plus
grand que le volume du liquide et déterminait le point critique de I’éther, de 1’alcool et de
I’eau.Ces expériences sont encore aujourd’hui considérées comme ['une des bases

expérimentales de la théorie des gaz.

Ce n’est qu’avec les travaux d’ Andrews [7] et puis la these de Van der Waals en 1873
[8] qu’une premiere formalisation théorique de ce phénomene fiit obtenue. Pour bien
comprendre comment cette continuité se manifeste, il suffit de tracer la surface d’état d’un corps
pur en fonction des trois variables thermodynamiques : Pression, volume et température (P, V,

T) (voir Figure 1.1).
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

PRESSURF —

Figure 1.1: Surface d’états d’un corps pur [9]

Avec :

S : Phase solide,

G : Phase gazeuse,

L : Phase liquide,

FSC : Fluide Supercritique

L’analogie de ce diagramme sur la pression P et la température T (voirFigure 1.2) donne dans
un corps pur les trois phases usuelles de la matiere : Solide, Liquide et Gazeux, séparées les

unes des autres avec trois zones par des courbes de coexistence.

13




Chapitre I Introduction aux fluides supercritique

P

Figure 1.2 : Diagramme P, T d’un corps pur [9]

1.2 Le point critique

Il y a deux phases qui ne sont pas completement séparées : Liquide et gazeuse, car la courbe
de coexistence entre elle se termine au maximum, mais au contraire, on peut passer de ’'une a
I’autre sans traverser la ligne de transition de phase par la phase intermédiaire appelée la phase
supercritique (voir Figure 1.2). Le sommet de la courbe de vaporisation a été nommé par
Andrew [8] « Point Critique » en raison de son caractere singulier. Ce point est repéré par les
coordonnées notées T,, p.et P.qui sont respectivement : La température, la densité et la
pression critiques de ce corps. Ce point critique est défini comme étant un point ou on perd la
stabilité mécanique. Nous pouvons interpréter cette instabilité selon la Figure 1.2 par:

* Compressibilité infinie
(2_2)7 (Tc ;Pc) =0 (1)
* Point d’inflexion sur I’isotherme critique
(&) (.Py=0 @
0p°/ 1
» Stabilité le long de I’isotherme critique de part et d’autre du point critique

(%‘:)T (T.,P.) >0 )

14




Chapitre IIntroduction aux fluides supercritiques

Corps T .(K) P.(MPa) p(Kg.m™3)
Eau 647.1 22.06 322.2
Dioxyde de carbone 304.14 7.378 467.8
Oxygene 154.58 5.043 436.2
Azote 126.24 3.398 313.9
Ammoniac 405.4 11.1 235
Hélium 3.316 0.114 41.45

Tableau 1.1 : Coordonnées du point critique de quelques corps [10]

Ce tableau indique que chaque corps chimique posseéde un point critique, caractérisé par une

température critique (Tc), une pression critique (P¢), et une masse volumique critique (Pc).

La courbe de coexistence Solide-Liquide est différente de la courbe liquide-vapeur. Elle est
infinie. De nombreux auteurs estiment maintenant que les liquides et les solides n’ont pas les
mémes propriétés symétriques, de sorte qu’ils ne le permettent pas d’atteindre le point critique
solide-liquide. L’obtention de ce point indique la naissance d’un nouvel état autrement dit la

fin de la différenciation entre les deux €tats.

1.3 Le point triple

Dans le diagramme précédent (voir Figure 1.2), des lignes représentent la zone dans
laquelle 'eau est disponible dans les deux états tels que liquide + glace. Le point triple est le
point auquel les trois états de la matiere peuvent €tre possibles simultanément. Pour I'eau, il est
de 0.006 atm et 0.01 ° C. Grace a ces conditions, vous verrez 1’eau bouillir avec des glacons.
Les glagons ne fondront pas et I’eau ne s’évaporera pas completement si vous étes dans une

piece fermée : Il y aura trois changements d’états en permanence et de manicre
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

Quelque peu chaotique.Par exemple, lorsque nous escaladons des montagnes, la température
d’ébullition de I’eau tombe a 70 degrés Celsius au lieu des 100 degrés Celsius habituellement.
En effet, la pression diminue. Si vous abaissez d’avantage la pression, il arrivera un point ot la
température d’ébullition sera inférieurea la température de 1’eau solidifiée, il y aura donc un
phénomene dans lequel I’eau gele et bout en méme temps, qui est ce triple point.
Généralement, le point triple est atteint a des pressions et températures assez basses.Si la
pression est inférieure, la phase liquide disparait completement et seuls la vapeur et le solide

coexistent.
1.4 Différence entre le point critique et le point triple

En raison de la pression et de la température, la phase de cette substance est déterminée.
Par conséquent, la phase d’une substance particuliere peut étre modifiée en modifiant la
température ou la pression, ou les deux. Le point critique et le point triple d’une substance sont
deux combinaisons importantes de température et de pression. Et a partir de 13, le point critique
du matériau est le point final de la courbe d’équilibre de phase, et le point triple n’est autre que
le point de rencontre des trois courbes équilibrées.
Pour le point critique d’une substance, les deux phases gazeuse et liquide peuvent étre en
équilibre, mais au point triple de la substance, les trois phases de la substance peuvent I’étre.

C’est donc la principale différence entre le point critique et le point triple.

1.5 CO, Supercritique

La plupart des procédés utilisant un fluide supercritique sont basés sur la grande
variation de son pouvoir solvant en fonction de la température et/ ou de la pression. Ainsi, le
CO,est considéré comme un bon solvant pour de nombreuses molécules non polaires ou

faiblement polaires dans les conditions supercritiques, mais il possede un tres faible pouvoir
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

solvant a I'état gazeux. De plus, il présente une haute sélectivité en fonction de la nature
chimique des composés a extraire : Il est donc possible d'extraire un composé spécifique d'un
mélangepar exemple lors du fractionnement des lipides, des ardbmes de boissons alcoolisées,
polymeres, etc... Il est a noter qu'un extrait pur est ainsi récupéré en fin de traitement sans avoir
besoin d'une étape d'élimination des solvants, contrairement a des procédés utilisant des
solvants traditionnels.

Cependant, comme leCO,est un solvant de faible polarité, nous devonsalors ajouter un co-
solvant polaire tel que I'éthanol qui est le plus utilisé afin d’augmenter le spectre de molécules
extraite. Enfin, il convient de noter que, comme le montre le schéma de principe ci-dessous
(figure 1.3), le CO, est facilement recyclé par condensation et pompage a haute pression. Ces
propriétés sont égalementutilisées dans la mise en forme et la synthése de particules permettant

des opérations selon plusieurs types de processus.

Figurel.3 : Schéma du cycle d’extraction par CO; supercritique[11]
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

1.6 L’eau supercritique

Au-dela du point critique (374 ° C et 221 bar), l'eau voit ses propriétés
thermodynamiques profondément modifiées. Les composés organiques y sont solubles, tandis
que les sels inorganiques se ruent. Les composés gazeux, et en particulier 1'oxygene, sont
également solubles dans de grandes proportions dans ce milieu. L'eau supercritique est donc un
milieu dans lequel la matiere organique et I'oxydant peuvent étre mis en contact intime, rendant
les réactions d'oxydation hydrothermales extrémement rapide, notamment pour le traitement
des déchets organiques « réfractaires ».

L'eau supercritique est également utilisée comme support pour le développement de matériaux
innovants par synthese hydrothermale.
Outre 1'eau et le CO,, des composés tels que 1'éthane et le propane sont également utilisés dans

leur phase supercritique pour certaines applications (extraction, réactions chimiques, etc.)

Fluide Température critique(c®) Pression critique(bar)

Dioxyde de carbone(CO,) 31.1 73.8
Eau (H,0) 374 220

R134a (C,H,F,) 101 101.6
Ethane (C,Hg) 32.2 48.8
Propane (C3Hg) 96.6 42.5
Ethyléne (C,H,) 9.5 50.76
Propylene (C3Hy) 91 46.1

Tableau 1.2 : Températures et pressions critiques de quelques fluides[11]

18




Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

Le tableau suivant représente la température critique d’une substance est la température a
laquelle et au-dessus de laquelle la vapeur de la substance ne peut pas étre liquéfiée, quelle que
soit la pression appliquée. Chaque substance a sa propre température critique.

1.7 Les phénomenes critiques

Comme nous venons de le voir, un fluide proche de son point critique a une compressibilité
isotherme qui tend vers l'infini. D'autres propriétés ont également le comportement singulier.
Parmi ces grandeurs, on cite :

* La capacité calorifique a pression constante Cp,

* La capacité calorifique a volume constant Cv,

* La conductivité thermique 1,

* Lalongueur de corrélation z qui mesure 1’étendue spatiale des fluctuations densité,

* La diffusivité thermique k tend vers zéro,

* Lavitesse du son C tend vers zéro.

* La tension superficielle dans le domaine diphasique tend également vers zéro, ce qui
peut étre se traduire par la grande similitude des phases liquide et gazeuse a I'approche
du point critique.

Le comportement particulier des propriétés thermodynamiques et des propriétés de transport au
voisinage du point critique constitue une classe de phénomenes appelés phénomenes critiques :
I1s constituent les différents mécanismes par lesquels le fluide supercritique prépare la transition
de phase a I'approche du point critique.

1.8 Exposants critiques

Les phénomenes critiques reposent largement sur la notion d'exposants critiques et lois des
échelles. Nous caractérisons la divergence des parametres de transport en donnant cing

informations:
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Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques
* Le parametre considéré (X), un chemin particulier sur la surface état pour s'approcher
du point critique (C),
* Une variable caractérisant la proximité du point critique (1),
e Une amplitude appelée amplitude critique (A),
* Unexposant de divergence critiqué.
La singularité en question est alors exprimée, pour une valeur finie de X, (I'indice c indique une

valeur prise au point critique), sous la forme de la loi asymptotique suivante:

r—re

=4

|X—Xc

==
- = e )

Tc

La vitesse de convergence ou de divergence dépend de la facon dont on aborde le point
critique, il est donc tres important d'avoir une précision sur le chemin C. Des études
expérimentales ont conduit a une caractérisation empirique assez précise des amplitudes
critiques et exposants pour les différents parametres qui divergent au point critique et pour les
différents chemins qui l'abordent. C'est la différence entre la valeur des exposants trouvés
expérimentalement et ceux prédits par 1'analyse dimensionnelle qui a conduit les physiciens des
les années 1930 a se rendre comptent que quelque chose fondamentale était caché derriere cette
divergence. Ce n'est que dans les années 1970 avec l'application de phénomenes critiques de la
théorie des groupes de Renormalisation [11] (une théorie développée en 1957 par K.G. Wilson),
qu'un argument théorique a pu établir la valeur. On a ainsi montré que tous les fluides avaient
les mémes exposants au point critique liquide-vapeur et en particulier que seuls deux de ces
exposants étaient indépendants et que la vitesse de n'importe quel parametre sur n'importe quel
chemin peut étre déduit de ces deux derniers uniquement. De plus, il a été prouvé que les
données de deux amplitudesspécifiques au fluide suffisaient pour caractériser pleinement son

comportement critique. Cette réduction de la spécificité du fluide a seulement deux amplitudes
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critiques est appelée universalité critique, cette universalité du comportement s'étend méme
au-dela des systemes fluides. La théorie des groupes de renormalisation prédit que les
comportements du systeme au voisinage du point critique sont identiques pour la méme classe
d'universalité, c'est-a-dire que l'on peut regrouper les différents systemes physiques
représentant les transitions de la phase la plus variée dans un petit nombre de groupes appelé la
classe d'universalité, caractérisé par un certain ensemble de valeurs d'exposant. Nous
définissons les lois de 1'échelle en tant que relations entre exposants critiques. Cette loi a un
caractere universalité encore plus grande. Les valeurs actuellement acceptées des exposants
critiques universels sont présentées dans le Tableau 1.3. La divergence critique d'une propriété
est définie selon un chemin thermodynamique spécifiée. Si une quantité diverge pour un chemin
donné, elle garde le critere de divergence pour tout autre chemin, ainsi la correspondance entre
un exposant d'une divergence le long de I'isochore critique et I'exposant de la méme divergence
sur le long d'un autre chemin isotherme critique ou courbe de coexistence, peut étre facilement
déterminé [11]. En revanche, lorsque le chemin est plus complexe, il faut connaitre une équation
d'état qui représente 1'une des grandes difficultés de 1'étude des fluides au voisinage de leur

point critique.

Propriétés Chemin Expression de la Exposant critique
thermodynamique propriété
Compressibilité Isochore critique Kp=T|E|7Y y=1.23940.002
isotherme
Capacité calorifique a Isochore critique C,=A|E|™* A=0.110£0.003
volume constant
Ecarts des densité du Courbe de coexistence D1~ P g=25|€|ﬁ 3=0.320+0.002
liquide et du gaz
Fonction de corrélation Point critique h(r)=r?-4-1 11=0.03110.004
Longueur de corrélation Isochore critique E=&|EI7 v=0.63010.001
Ecart a la pression Isotherme critique |AP|=D| 4p|°® 6=4.840.02
critique

Tableau 1.3 : Propriétés au voisinage du point critique [11]

21




Chapitre I Introduction aux fluides supercritiques

1.9 Les modéeles classiques

Le modele de Van der Waals basé sur une équation d'état bien connue [8], est le premier
modele qui a permis une description qualitative de 1'équilibre de phase liquide-gaz et le
comportement des fluides a proximité du point critique. Cela s'avere étre un bon outil pour
l'interprétation des écarts critiques. Il s'agit d'un cas particulier d'une classe de modeles plus
grands appelés modeles classiques ou modeles a champ moyen et sont caractérisés par le fait
que leur fonction thermodynamique et leur équation d'état sont des fonctions analytiques au
point critique et développables en série de Taylor [12].

Leur le nom « Champ Moyen» provient de la propriété commune de ces modeles et est
basée sur le fait que les interactions moléculaires agissent sur une molécule donnée uniquement
sous la forme d'un champ moyen, indépendant de la position de la molécule vis-a-vis de ses
voisins. Cette propriété ne permet pas de prendre en compte la distribution spatiale des
molécules dans I'analyse des interactions moléculaires. Cette simplification excessive peut
expliquer 1'échec de ces modeles.

On considere a présent une équation d'état d'un fluide, écrite sous la forme générale :

P=1(T, p)
Comme nous venons de le préciser, I'hypothese de champ moyen est associée au caractere

analyse de la fonction f au point critique:
¢ 1((a%p 2 a%p
P=Fe+ (ar) oT+ (ar) op+; {(ﬁ) oT Z(ara )T 8p + (ﬁ) op }

a3p P

+1g{(%) 8T +3 (s S720)° 812 8p + 3 (aTapz) 5p? + (a ’Z) 6p3}+-..(5)
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L'indice supérieur ¢ indique les quantités prélevées au point critique. Si I'on se base sur les

conditions critiques [équations (1) - (2) - (3)] le développement au-dessus de la pression P

devient:
P=P+(5 ) ST+ (ZTP) ST + (aTa )ST +—(ZT‘Z) T3
X e 8T28p+—(ai:; ) 5T 8p +—(Z37’;); 5p3+ ©)

Par exemple, pour déterminer 1'écart par rapport a la pression critique, c'est-a-dire 1'exposant o
qui relie APa Ap, il suffit d'imposer 6T = 0, et on obtient:

63
SP=— (ﬁ) 8p3+..., d’ou I'exposant classiqued = 3 (7
T

Notez que cette valeur trouvée de d est d'une part indépendante du nature particuliere de la
fonction P = £ (T, p) donc de I'équation d'état, et d'autre part, elle est loin de la valeur

expérimentale & = 4,80 (voir Tableau 1.3). De la méme maniere, nous peuvons déterminer

I'exposantyde divergence de la compressibilité isotherme (x=- ( aP)T)lC long de l'isochore
critique, si 1'on dérive I'équation (5) membre a membre par rapport a p en imposant 6P = 0.

Onaalors( )T— WCST+ — v=1 (8)

De la méme maniere, nous pouvons généraliser et déterminer les autres exposants critiques.
Nous présentons dans le Tableau 1.4, la différence entre les exposants réels et les exposants
prédits par des modeles classiques. Cette différence a été reconnue tres tot comme un échec de
théories classiques pour décrire correctement les phénomenes critiques. L'exposant classique n
ne peut étre déduit de considérations purement thermodynamiques comme cellesdiscuté ci-

dessus, mais provient d'une analyse de physique statistique.
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Exposant Classiques Exposant Réels
y=1 y=1.239+0.002
a=0 «=0.110+0.003

B=1/2 £=0.3261+0.002
6=3 6=4.8+£0.02
v=1/2 1v=0.630£0.01

Tableau 1.4 : Comparaison des exposants critiques classiques et réels [11]

1.10 L’influence de la gravité et les anomalies de transport de la chaleur

1.10.1 Effet de la gravité

Comme nous venons de le voir dans les paragraphes précédents, les fluides
supercritiques ont un comportement étrange car ils sont a la fois assezdense que les liquides et
compressible comme le gaz. LLa combinaison de ces deux propriétés est a 1'origine de nombreux
problémes liés a la gravité. Un fluide compressible se stratifie sous l'effet de la gravité en
couches de différentes densités telles que I'atmosphere et les océans a grande échelle.

En présence de gravité, Zappoli et al. [13] ont montré que dans une configuration a chauffage
latéral, cet effet était toujours responsable sur le terrain de I'hnomogénéisation tres rapide de la
température, conduisant a 1'existence d'un mouvement convectif intense et quasi-isotherme.

Un fluide supercritique devient donc instable pour de tres faibles variations de pression
ou température, sous l'effet de la gravité. Les mécanismes de transport de masse et la chaleur a
grande échelle (échelle de la cellule, par exemple) sont effectués via les instabilités convectives,
masquant ainsi d'autres mécanismes de transport possibles. La gravité joue donc un rdle clé
dans 1'accélération de ces instabilités, qui permettent d’homogénéiser rapidement le systeme
critique apres un changement de température imposé de I'extérieur.En situation de gravité

réduite, le transport de chaleur par instabilités convectives n'a plus lieu, il faut alors s'attendre
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a de graves difficultés d'homogénéisation des systemes critiques car les effets de diffusion

thermique sont presque inexistants.
1.10.2 Transfert de chaleur

La divergence de conductivité thermique nous amene a penser qu'un fluide proche de
son point critique conduit de mieux en mieux la chaleur, ce qui n’est pas le cas. En fait, la
relaxation de température dépend de la diffusivité thermiqueA / p Cpqui tend vers zéro au point
critique liquide-vapeur.

Vu que le temps de relaxation T tend vers l'infini, on s'attend donc a ce que le transport de
chaleur se fait treés lentement. Ce phénomene est appelé ralentissement «Critical Slowing Down
», poussé vers le développement d'expériences spatiales visant a mesurer certains parametres
avec une plus grande précisionen l'absence d'effet de gravité visant a supprimer tout effet dii a
la convection.

Les résultats expérimentaux ([14], [15]) dans I’espace ont ouvert la porte a un autre point de
vue sur le transfert de chaleur par effet piston dans un fluide prés de son point critique,

puisqu’ils semblent étre en désaccord avec I’hypothese de ralentissement critique.
1.11 Les écoulements de Poiseuille-Rayleigh-Bénard

Les écoulements de Poiseuille-Rayleigh-Bénard (PRB) sont des écoulements laminaires
de convection mixte en conduit de section rectangulaire horizontal chauffé uniformément par

le bas et uniformément refroidi par le haut.
IIs résultent de superposition de deux sources convectives :

* Un gradient de pression horizontal entrainant le fluide dans la canalisation (moteur de

convection forcée).
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e Un gradient la température verticale (moteur de convection naturelle) est a 1'origine de

la formation des structures thermo-convectives.

Le flux de PRB a fait l'objet de plusieurs travaux de recherche compte tenu de son
importance dans de nombreuses applications industriels, tels que les dépots chimiques de
vapeur (CVD) pour lesquels un gaz inerte chargé de réactifs est injecté entre des substrats
chauffés sur lesquels est déposée puis une couche mince par pyrolyse.Les phénomenes
d'instabilité thermo-convective qui peuvent se développer dans le flux gazeux influencent
directement I'épaisseur de la couche de dép6t. Un autre domaine d'application du flux PRB est
I'électronique. Des explications et analyses plus compléetes de ces applications sont données par

[16].

La configuration PRB est riche en types de structures thermo-convectives susceptibles de
se présenter sous la forme de rouleaux longitudinaux, transversaux, sinueux, variqueux, etc...
Lorsque le nombre de Rayleigh (Ra) est inferieur a une valeur critique Ra*, on a alors affaire a

un écoulement de Poiseuille (Figure 1.4) c'est-a-dire :

R,.= 1708
Ecoulement de Poiseuille stratifié en température
Ra < Ra*
] YV Re
1 A
| Profilde Profil de |
température. | vitesse |

Figure 1.4 : Ecoulement de Poiseuille purement conductif : Ecoulement de base dans les

études de stabilité linéaire temporelle [16]
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Au-dela de cette valeur, le flux de base devient instable et deux types de structures thermo-

convectives peuvent apparaitre :

* Des rouleaux transversaux avec des axes perpendiculaires a I'axe du tuyau, qui
apparaissent pour faibles nombres de Reynolds et
* des rouleaux longitudinaux avec des axes paralleles a 1'axe du tuyau, qui apparaissent

pour les nombres de Reynolds relativement élevé.

Une représentation schématique de ces deux types de rouleaux est illustrée dans la Figure 1.5.

(a) Irgnsversalrolls: R,

Te Ra> Ra
Re <Re,

Ra>Ra
Re > Re.

Figure 1.5 : Représentation schématique de deux types de rouleaux dans 1’écoulement de
Poiseuille — Rayleigh - Bénard : (a) Rouleaux transversaux ; (b) Rouleaux longitudinaux [16]
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2.1 Introduction

Pour atteindre 1'objectif souhaité dans ce mémoire, il est nécessaire de définir un modele
physique bien adapté pour établir une procédure numérique efficace, qui permettra de simuler
tous les phénomenes mis en jeu. Dans ce chapitre, nous avons introduit les formules
mathématiques ainsi que la méthode numérique employée. Le comportement d’un fluide est
modélisé par les équations de Navier-Stokes, et I’équation de 1'énergie ainsi que les conditions
aux limites appropriées. La méthode numérique de la résolution utilisée est décrite ci-dessous
en détail. Le code numérique est celui développésur des étapes a fur et a mesure selon les

probleémes étudiés par Isabelle Raspo [18] puis par Djilali Ameur et enfin par Joanna Dib [35].

2.2 Modélisation mathématique

Le modele physique est constitué d'un canal 2D de hauteur H = 1 mm, avec un rapport
hauteur / largeur L = H = 10. Le fluide transporté correspond auCO, supercritique soumis a la
gravité. Initialement, le fluide est a une température uniforme légerement plus élevée a la
température critique, T;= (1 + €) T, (avec € < 1), et a une densité moyenne €gale a la densité
critiquep.. De plus, le fluide traverse la cavité ouverte selon un profil de Haguen-Poiseuille.
Ensuite, la température de la paroi inférieure est progressivement augmenté a T, = T; + 6Ta

une distance H de l'entrée (Figure 2.1).

Les grandeurs géométriques du probleme sont :

» Lalargeur de la cavité L.

» Les deux hauteurs H et h représentant les deux couches de fluide, d’ou notre choix de
L comme longueur caractéristique.

» Les deux rapports de forme :
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h
G =Z et Gy=

~ |

L
Deébit de Poiseuille Mur froid H
T, Mur chaud T j;,
(0,%y) T . /\/
H

Figure 2.1 :Géométrie de canal avec des conditions aux limitesthermiques supérieures et
inférieures
Le fluide supercritique est modélisé par I'équation d'état de Peng-Robinson. Cette équation
explique implicitement la divergence du coefficient de dilatation thermique f, la
compressibilité isotherme x et la chaleur spécifique a pression constante Cpprés du point
critique du gaz-liquide.

La divergence de la conductivité thermique A’ est modélisée par la formule ci-dessous :
Ay =Ap [1+ A (TIT, -1)°7]
Les parametres physiques suivants de CO, ont été utilisés:

e T.,=304.13 K,

e p.=467.8Kgm3,
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o Ay =0.04412Wm K1,

« A=0.75.
L'évolution du flux est régie par leséquations instationnaires de Navier-Stokes en 2D couplées
a I’équation d’énergie et les équations de Peng-Robinson. Ces équations sont résolues sous
I’approximation du faible nombre de Mach[17] : La pression P est ainsi composée:

» d’une partie thermodynamiqueP;constante dans 1'espace et qui apparait dans 1'équation

énergétique et dans 1'équation d'état

» et d’une partie dynamique, Py, impliquée dans I'équation de la dynamique.
Cependant, l'approximation de base employée dans [17] est modifiée comme proposée dans
[18] pour prendre en compte la stratification des fluides prés du point critique de Ma? / Fr ,olt

Ma et Fr sont respectivement les nombres Mach et Froud.

Nous avons choisi comme variables caractéristiques :

T pour la température
* pPcpour la densité
*  p.RT.pour la pression avec R = 188,92 JK g~ 1K ~1la constante des gaz parfaits

* H pour longueur

o U %/W pour la vitesse avec g la gravité de la Terre

*  H/Uyf pour le temps

* Appour la conductivité thermique

* La chaleur spécifique a volume constant C, et la dynamique les viscosités p'ont été
fixées 2 leurs valeurs de fond, contre V), = 472.313 JKg~'K™1 et u, = 3.2702 x

107> Pas
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Les autres nombres sans dimension introduits sont le nombre Prandtl Pr, le nombre de Rayleigh

Ra, le nombre de Mach Ma et le nombre de Froud Fr qui sont définis respectivement par :

chul
. Pr:% (15)
14
rar IZHI36TICI
R 16)
pHp
. Ma—i (17)
_\/VOR’Tc’
Ul 2
. Fr:gr,—‘;; (18)

Dans la formule ci-dessus, les parametres physiques B’ et C'p sont calculés pour 1'état initial (T';

, p;) de I’équation d'état.

La condition initialedans Q = [0, L/ H] x [0,1] est :

pi(x,y) = 1-5Re\/g [1-(Cy-1)7] (19)
Avec
ui(x,y) =0
Ou Re est le nombre de Reynolds défini par
Re =p|UpeanH' /U,
Avec Ujyeqn €st la vitesse moyenne a l'entrée.
Ti(x,y)=1+€ (20)

Et, comme cela a été proposé dans [18], la stratification du fluide est prise en compteconduisant

a la condition initiale de masse volumique et de pression :
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e K2y

pi(x,y) = Kz T—=; @1)

P;(x,y) = Pip + Ppya(y) (22)

Avec :

_ 1+€ 2a (1+b)a(T;)
17 -p)?  (1+2b-b?)

Ma?
FT'K]_

K; =vyo

_1+€  aa(Ty)
" 1-b  1+2b-b2

Pi,

e_K2y
Phya(y) = K4 [Kz 1ok 1]

Sur les parois du canal, la condition d’adhérence a la paroi est prescrite pour la vitesse. La paroi
supérieure (y = 1) est conservée a la température initiale Ti. La paroi inférieure (y = 0) est
chauffée suivant I’équation (23). Afin d'éviter une discontinuité du profl de la température, la

condition aux limites suivante est imposée pour 0 <x <L /H:

T(x,0,t)=T; + ST[th(2x — 2) — th(—2)]/[th(18) — th(—2)] (23)
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Cette condition aux limites permet une transition continue entre la zone d'entrée froide pour O
<x <1 et la zonechaude pour 1 <x <L = H. A l'entrée du canal (x = 0), la température est

maintenue a sa valeur initiale T; et un profil parabolique est imposé a la vitesse.

TO,y,)=T=1+¢

nO,y,t) =1 SRe\/7 [1-2y-1)? (24)

A la sortie du canal (x = L / H), la condition aux limites de type Orlanski est prescrite pour
toutes les variables,

9 pe |PR20_ 0

ot Ra 9% avec ¢ =T, y, v (25)

2.3 Les équations dimensionnelles du probléme

Le fluide est considéré comme compressible et obéit a une équation d'état, a savoir qu'il est
a la fois visqueux, newtonien et conducteur de chaleur. Les équations décrivant 1'évolution

bidimensionnelle de la configuration donnée dans le paragraphe précédent sont:

% Equation de continuité

ap’ or_
P VP V=0 26)

+ Equation de conservation de quantité de mouvement

DD‘;— p'g VP + V2 27)

¢ Equation de conservation d’énergie

DT

p’c’p — =VKVT+p’ T’ +u ‘b (28)
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L'Opérateure V est un vecteur est défini comme suit :
0 0

V=—i+—j
ox dy

Et:

¢ est la fonction de la dissipation définie en deux dimensions comme suit :

_ a_u)z (6_v)2 (2 a_v)z_za_u L]
¢_2[(6x T dy + 6y+6x 36x+6y

% Equation d’état
p'=p2 + pcxyy(P' = P3) = pefpy (T = T3) (29)
Avec
o p'estladensité du fluide

e T'le champ de température

e P'lapression

24 Equations adimensionnelles

Dans ce paragraphe, nous développerons les équations sans dimension dont les
parametres caractéristiques €taient basés sur des études antérieures [19, 20] en tenant compte
du filtrage acoustique. Les champs sans dimension sont écrits comme suit (le choix du temps

dépendra du probleme étudié) :

p
=— 30
P= o (30)
!/
= 31)
TeRopc
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TI
T= T_c' (32)
X, ! !
X = FﬁPZ = Bp,T¢ (33)
Xr2=X12(T¢Rope) (34)
— ]7’
V= C_(; (35)

Les quantités indicées « O » sont prises pour le cas de gaz parfait :

« €} = \/y R'T'est la vitesse du son prise 2 la températureT..

C e
s yo= Tpoest le rapport des chaleurs spécifiques
v0

* Rjest la constante des gaz parfaits.

L'échelle de temps d'effet piston [20] peut également étre considérée comme le temps
caractéristique, bien qu’il n’ait pas été utilisé dans ce travail. L'ordre de grandeur de cette

échelle de temps de 1’effet piston a été calculé par une analyse asymptotique par [21] :

€
tref=5—tao (36)

Avec :

L'?
s tao =27 le temps de diffusion de la chaleur
0

e Pro= %le nombre de Prandtl.
0
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Afin de développer les équations filtrées sans dimension avec un faible nombre de Mach lié a
la propriété du fluide, il est indispensable de procéder a une structure temporelle multi-échelles,

c'est-a-dire que la vitesse et le temps caractéristiques ne sont pas explicitement liés :

’ .Y
Vref - CO
Et
wis _L'
tref v

Les équations sans dimension s’écrivent alors:

R/

« Equation de continuité

E + —V( =0 (37)
% Equation de la quantité de mouvement
ov Yol s = 1ls ,=5 o0 M _
p[a— (V|- Tp + |4V +29 (V. D)|- p) (38)

< Equation d’énergie

Bp2

Yo

oT 1 =
p(5+=7AT)= 2T + =+ Eco (39)

< Equation d’état

p=p2+X12(P-P;)-Lpo(T-T,) (40)

Avec les nombres sans dimension caractéristiques suivants :

!
V0y2
e Fr= LL’fg -~ (Nombre de Froude)
. = (Nombre de Prandlt)

0

37




Chapitrell Modélisation mathématiqueet méthode
numérique

!/
Yo

)
e Ma= —- (Nombre de Mach)
CO

cy
» Ec == (Nombre d’Eckert)

TeCp

Le systeme d'équations (37-40) contient 6 nombres sans dimension (F;, Pr, M, Ec,yr,et Sp2).
Ces nombres sont constants puisqu'ils sont définis dans le cas du gaz parfait. Seul le nombre
d'Eckert varie en fonction de la proximité du point critique (C, diverge a point critique). Il
convient de noter que la mise a I'échelle ci-dessus est juste pour nous établir les équations dans

I'approximation des nombres de Mach faibles.

Remarque:
Pour une proximité de point critique donnée, ces nombres sont constants. Ce ne sont pas des
parametres de controle. Nous utilisons simplement le zoom pour calculer l'équation avec une

méthode d'approximation a faible nombre de Mach.

2.5 Méthodes numériques

2.5.1 Schéma temporel et approximation spatiale

Les équations (15)- (18) sont discrétisées en temps avec un schéma semi-implicite du
second ordre : Les termes convectifs sont évalués par un schéma d'Adams-Bashforth, un

schéma d'Euler vers l'arriere du second ordre est utilis€ pour la discrétisation des dérivées
op . . aP .
temporelles, et les termes diffusifs comme le terme de source d'energle—T(E )p(V.V)est traité

implicitement.
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La condition aux limites de sortie (25) est également discrétisée en utilisant le méme schéma
du second ordre, conduisant a une condition aux limites de Dirichlet pour les variables au pas
de temps courant n + 1. L'approximation spatiale est effectuée en utilisant une méthode de

collocation de Chebyshev avec des points de Gauss-Lobatto.

Pour le calcul des termes convectifs, les dérivées sont calculées dans l'espace spectral et les
produits sont effectués dans l'espace physique; la connexion entre les espaces spectral et
physique est réalisée grace a un algorithme FFT. En revanche, les matrices de différenciation

spectrale sont utilisées pour les dérivées dans les termes diffusifs.

2.5.2 Algorithme numérique

A un pas de temps donné, les équations discretes sont couplées en raison du traitement
implicite de I'énergie impliquant V.V.Cependant, il est possible de découpler completement la
solution de I'équationd’énergie et calculer le champ dynamique par calcul par rapport a la seule

connaissance de la vitesse [22,23].

En utilisant I’équation d'énergie et I'équation de continuité, la formule de la divergence de la

vitesse sera écrite sous la forme suivante :

aPn, ¥o oF 1 [pr

V.V dt +Pr0v’(/1VT)(6T)p,pthp Ra
o (&) +(ro-1)%
P T.Ptp P

X G, |

(41)
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Avec :

1 (9F 1 ap
“\57 = + 2.2
p \oT 0.Pen 1-pb  1+42bp-b°p

(aF) _ T 2aa(T)(1+bp)p?
op/rp,,  (1=bp)* = (1+2bp—b?p?)*

2

E)Pth) da p
= - Q)X ————
T( aT Pen + Pryp a(TdT a) 1+2bp—b2p?

Dans le cas d'un systeme ouvert, par exemple ici, la pression thermodynamique Pu est
également constante en temps. Par conséquent, la dérivée temporelle dPw / dt disparait dans
I'équation (41).L'équation (41) est résolue en deux étapes consécutives:
* Premicrement, les variables thermodynamiques sont calculéesa I'aide d'un algorithme
itératif [22, 23].
* Puis larésolution de I'équation de Navier-Stokes par la méthode de projection améliorée
développée par [25].

Ces deux étapes seront décrites en détail ci-dessous :

2.5.2.1 Premiere étape: calcul de (T, p, V.V)

Au pas de temps n + 1, I'équation d'énergie discrete peut étre écrite comme une équation
de Helmholtz, son coefficient est A™! et p™*!. La densité et la conductivité thermique sont
divisées en une partie constante a t = 0, et une partie liée au temps. Par conséquent, les termes
liés au temps sont considérées comme des termes sources, et 1'équation d'énergie peut étre écrite

comme une équation de Helmholtz a coefficient constant.
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La diagonalisation complete des opérateurs de Helmholtz a coefficients constants est
effectuéepour toute l'étape de prétraitement. Puis, a chaque pas de temps, 1’équation de
Helmholtz résolvant le probleme se résume aux produits matriciels, ce qui entraine une

nécessité de solution sur les supercalculateurs.

Plus précisément, T, p et V.V sont calculés a l'aide de l'algorithme itératif suivant:
1. Les variables T¥!, p*! et (V.V) k — 1 sont initialisée au pas de temps n précédent.

2. Latempérature TX est obtenue par la solution de I'équation de Helmholtz

3T%1 yo |Pr k-1 _ k-1
27t Pro~l Ra VI )V T +(yo-

P 3 _
o e MAT o pi T =(p* ™ -p)x

PTO Ra

k— 4Tn_Tn—1

2yt

B oP 1 _ _ —
DTF1 x () (V. v)F1pk=t x ( )J+AB(pV. V)t (42)

p
AB(¢)n,n—1=2¢n_¢n—1 (43)

3. La conductivité thermique A* est mise 2 jour.
4. La densité p* est calculée a partir de 1’équation d’état.

5. Ladivergence de vitesse (V.V) ¥ est calculée par I’éq. (41).

Les étapes 2 a 5 sont répétées jusqu’a ce que la convergence soit obtenue sur la température et
la densité. Le critere dela convergence utilisé est Max (Res T, Res p) <107'!, avec Res ¢ = Max
[0 = ¢* D)/ ¢* T pour ¢ =T, p.
2.5.2.2 Deuxieme étape: calcul de (V, Payn)
Lors du démarrage de la résolution des équations de Navier-Stokes, la divergence de la

température, celles de la densité et de la vitesse aupas de temps n+1 sont connus. Raison pour
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laquelle, nous employons un algorithme de type projection pareil a ceux développés pour la
solution des équations de Navier-Stokes incompressible en tenant compte de certaines
modifications. Dans ce mémoire, nousavonsfait appel a la méthode de projection modifiée
proposée par[25] et analysée endétail dans [26]. Il a été montré en particulierque le calcul de
lapression améliore la précision de la pression et permet également de réduire la vitesse de
glissement en comparaison avec d’autres méthodes de projections. La méthode de projection
modifiéeconsiste a résoudre les équations de Navier-Stokesselon les trois étapes successives

comme suit :

¢ Calcul d'une pression préliminaire

Tout d'abord, un préliminaire de la pression P™*14y, est calculé a partir de 1’équation de

Poisson dérivée de 1’équation de la quantité de mouvement discrétisée:

e nn—1 n+1 o (AV0-VENY 1 (Pr n+1
APL _v.l AB(pV.V V)1 4 pn+l (—m ) +2 [V (V.V)
1 n+1 _ pr n+1, 3 (3p"1-4vT4pnt
Fr (p pl)ey]+ Ra vV (V.V) ' Zyt( 2yt ) (44)

Les conditions aux limites de Neumann sont obtenues par la normaleprojection normale de

la quantité de mouvement sur la frontiere :
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6%_ nn—1 n+l —3wntlyqyn_pyn-1i 4 |pr
I _n.{—AB(pV.VV) +p x( - ) A

Fr

.V)n+1 — i(pn+1 _ pi)ey — \/gAB[V (v V)n,n—l]} (45)

Ou W "* ! représente la condition aux limites de la vitesse au pas de temps n + 1 avec :
pntl = 2rt 4vrn-yntt Re Pr ov™
3 2yt Ra 0x

X/

% Calcul d'une vitesse prédite V*

Le champ de vitesse prédit V* est calculé implicitement a partir de 1I’équation de moment

avec le gradient de lapression préliminaire au lieu de celle de la pression réellePg;nl. La

vitesse prédite satisfait donc au probléme suivant :

n4q 3VF-4vn4ynTl
2yt

+ AB(pV.V V)t

(p

= - VPQJ,H\/%AV*% L7 (V.V) (46)

n+1

S (p — p;)eyDansQ

V*: Wn+1

Ici encore, nous devons résoudre les équations de Helmholtz avec des coefficients

n+1

impliquant p "' pour chaque composante de la vitesse. Quant a 1'équation énergétique, la

43




Chapitrell Modélisation mathématiqueet méthode

numérique
densité p" * ! est divisée en une partie constante et une partie dépendante du temps. Les
équations de Helmholtz a coefficients constants sont résolues itérativement pour les
composantes de la vitesse. La convergence est atteinte lorsque Max (Res u, Res v) est

strictement inférieur10~13. Ce critere est rempli aprés trois ou quatre itérations.

L)

» Etape de correction

,

Le champ de vitesse ayant convergé V *est alors corrigé en prenant en compte le gradient de
la pression au pas de temps courant n+1 pour que le champ de vitesse final satisfasse la
continuité. Cette correction est effectuée par la solution du probléme de Poisson suivant pour

la variable intermédiaire :

¥ _ 4Ny AN—1
Ag = A.(pnHiyr) 4 2L 2P (47)
2yt
% _ 0 dans 9Q
dox

I1 faut noter que le probleme de Poisson-Neumann ci-dessus doit remplir une condition
de compatibilité pour pouvoir étre résolu en raison de la condition de Dirichlet non
homogene pour la vitesse prédite IV *a la sortie du canal. Une renormalisation de VV* a la limite
de sortie a donc été effectuée avant la solution du probleme de Poisson-Neumann telle que

proposée dans [27]. Le champ de vitesse réel et la pression au pas de temps courant n + 1

sont finalement calculés dans QQ UAQ par les formules suivantes :

1
pntl

Yyl =y . —Vp (48)

n+1_pn+1 :L
den —tdyn +2yt(p
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Comme évoqué dans le chapitre précédent, la configuration est constitué d’une cavité
ouverte 2D de hauteur H et de longueur L=10H traversé€ par un flux de fluide parfait dans un
premier temps, ensuite dans un second temps par un fluide composé de CO2 supercritique (voir

la Figure 3.1).

Initialement, le fluide satisfait un écoulement de Haguen-Poiseuille établide vitesse moyenne
Umoyet est a une température uniforme 7i=Tc+1K et a une densité moyenne égale a la densité
critique  pc. Ensuite, la température de la paroi inférieure du canal est
progressivementaugmentée pendant une phase de chauffage jusqu’a la valeur Ter=Ti+dTa partir
d’une distance de I’entrée égale a H, alors que la paroi supérieure est maintenue a la température
initiale.

Afin d’éviterune discontinuité de la température sur la paroi inférieure, on utilise la condition

aux limites
T, (x) =T, + ST[ th(2x/H - 2) - th(-2) |/ th (18) — th(-2) |

pour 0<x<L qui permet de passer de facon continue de la zone froide pour 0 <x <H a la zone

chaude H <x <L..

A la sortie, on applique une Condition d'Orlanski (voir la Figure 3.1). En effet, il est connu que
lesméthodes  spectrales  supportent mal toute forme de discontinuité qui
géneresystématiquement des oscillations numériques dans la solution calculée.Les études
antérieures menées dans cette configuration pour des gaz parfaits, ont révélé des

régimesd’instabilités convective et absolue suivant les valeurs de Re et de Ra.
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Les résultats obtenus dans ce mémoire présentent des propriétés physiques comparatives entre
un fluide parfait et un fluide supercritique afin de tirer I’importance d’utilisation de ces derniers
dans I’industrie. Les simulations ont été effectuées pour un nombre de Reynolds fixe, Re =
50.357. Les champs de température instantanés a plusieursreprises sont présentés afin de

montrer 1'évolution spatio-temporelle des structures thermoconvectives.D’autres parametres

tels que la densité et la vitesse sont aussi présentés.

Figure 3.1 :Probléeme physique et conditions aux limites

Premiérement, le fluide considéré est un gaz parfait de masse volumique p=1Kg/m?® et une
viscosité = 2.04E>Pa.s, une conductivité égale a A= 0.020541 W/mXk et un Cp= 661.238

J/kg .k, ce qui correspond a un nombre de Prandtl Pr= 0.65 (voir le Tableau 3.1 et 3.2).

Le chauffage de la paroi inférieure a été fixé égal a 0,1mK. Dans ce cas, le fluide a été fixé a
1K-dessus de sa température critique, ce qui correspond a une distance sans dimension du point
critique & = 3.288 x 1073, Dans le deuxieme cas de calcul considéré, le fluide considéré est un
fluide de CO> supercritique de masse volumique, de viscosité, de conductivité et de chaleur
spécifique égales successivement: 467.8 Kg/m?, 3.27E°Pas, 0.0441265 W/mk et

42803.48043 J/kg k, ce qui correspond a un nombre de Parandlt Pr=31.7.
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Comme le montre les tableaux 3.1 et 3.2, les calculs ont été effectués pour deux valeurs de
chauffage 07=0.1 mK pour le fluide supercritique et 2.43 mK pour le fluide parfait
(correspondant a 25 fois le chauffage du fluide supercritique). En raison de la divergence du
coefficient de dilatation thermique fet de la chaleur spécifique isobare Cp pres du point critique,
ces petites augmentations de température induisent un grand nombre de Rayleigh égale a 5.23
x 10° pour le fluide supercritique. Cette propriété favorise un grand transfert thermique, d’ou

I’'intérét d’utiliser les FSC industriellement.

Chauffage conductivite
Pikh) | p(kg/m’) | p (Pas) Cp (J/kg.k)
oT A (W/m.k)
FSC 0.82199 467.8 3.27E-005 0.1 42803.48 0.0441265
FP 0.0032773 1 2.04E-005 243 661.23 0.020541

Tableau 3.1 : Tableau comparatif des propriétés thermodynamiques entre un fluide

parfait (FP), un fluide supercritique (FSC) et I’air a 31°C

T (K) Epsilon Gr Re Gr/Re”2 Pr Ra=Gr*P
r
FSC 304.13 3.29E-003 | 1.65E+00 | 50.57 64.53 3.17E+01 | 5.23E+06
5
FP 304.13 3.29E-003 | 1.88E+00 | 50.57 73.41 0.6566 1.23E+05
5

Tableau 3-2 : Parametres de calcul et nombres adimensionnels du probléeme étudié

t=1.26s

t=1.61s
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Figure 3.2 :Champs de températurepour le cas du gaz parfait.

La figure 3.2 montre les champs de température pour plusieurs valeurs de 6T recueillies a des
moments différents de calcul. Dans tous les cas, I'instabilité apparait sous la forme de panaches
thermiques qui se développent sur la couche limite chaude. Ces structures sont similaires a
celles obtenues antérieurement pour un fluide supercritique dans la configuration de Rayleigh-
Bénard [28-35]. Cependant, dans une cavité fermée (voir Figure 3.3), la paroi du fond de
chauffage induit un effet de Piston qui augmente de facon homogene la température et donne
lieu a une seconde couche limite instable thermique sur la paroi supérieure froide. Ce n'est pas

le cas dans une cavité ouverte, comme le montre la figure 3.2.

Les figures 3.3 et 3.4 représentent respectivement les champs de température et de la vitesse

du fluide parfait prélevés a t=31.11s.

. 20000

Figure 3.3 :Champ de températurepour un FSC (Smahi et Al., CFM 2019)
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S ¢ T\ e———

Figure 3.4 :Champ de températurepour le fluide parfait a t=31.11.

La variation quantitative de la température sur la figure 3.4 montre que le chauffage de la cavité
dans le cas d’un fluide parfait fait augmenter 1’épaisseur de la couche limite chaude qui s’étend

jusqu’a la paroi supérieure de la cavité.

La figure 3.5 montre également que ces structures thermoconvectives se manifestent sur toute

la hauteur de la cavité.
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Figure 3.5 : Champs de vitesse du fluide parfait a t=31.11s.

La figure 3.6 montre également que le nombre et le développement des structures thermo

convectives sont différents par rapport au cas d’un fluide parfait.

Dans le cas d’un fluide supercritique, 1'instabilité apparait rapidement (a t=0.38s) sous la forme
de panaches thermiques fines qui se développent sur la couche limite chaude. L’ apparition dans

le cas d’un fluide parfait est plus lente (t=8.49s) comme le montre la figure 3.2.
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t=0.17s

t=0.22s

t=0.27s

t=0.38s

t=0.47s

t=0.54s

t=0.63s

t=0.82s

Figure 3.6 :Champ de températurepour le cas du gaz supercritque en fonction du temps

La comparaison entre la densité du fluide parfait (a) et celle d’un fluide supercritique (b) dans

la figure 3.7, montre clairement que les structures thermoconvectives apparaissent plutot.

Pour le méme nombre de Re, plus le nombre de Pr est grand (rapport Gr/Re?) effectivement,
plus les structures thermoconvectives se développent rapidement. Le temps que ces structures
se déplacent en aval, de nouveaux panaches thermiques apparaissent continuellement vers le

début de la zone chauffée et I’instabilité se propage dans toute la cavité.
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t=31.11s

- (b)

Figure 3.7 : Densité du fluide (a) cas du fluide parfait (b) cas du fluide supercritique
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Conclusion et perspectives

Dans ce mémoire, le probleme de Poiseuille-Rayleigh-Bénard d’un fluide supercritique
modélisé par I'équation d'état de Peng-Robinson, a été étudiéet comparé avec le cas d’un gaz

parfait pour un nombre de Reynolds Re=50.57.

Les champs de température obtenus dans une cavité ouverte révelent 1'existence d'instabilités
thermoconvective s’apparaissant sous la forme de panaches thermiques, semblables a ceux
observés précédemment dans les fluides supercritiques dans la configuration de Rayleigh-

Bénard. Ces panaches thermiques se développent puis se déplacent en aval au cours du temps.

Ainsi, contrairement au cas des gaz parfaits, pour lesquels les structures thermoconvectives
occupent toute la hauteur du canal, l'instabilité dans le cas fluide supercritique se développe sur
la couche limite thermique bien le long de la zone chauffée. L'évolution temporelle des motifs
indique que l'instabilit¢ dépend du nombre de Rayleigh et du nombre de Prandtl. En
conséquence, les résultats trouvés montrent que pour des chauffages trés petits, on atteint

rapidement des nombres de Ra tres élevés d’ou I’intérét d’utiliser les FSC.

De toute évidence, les résultats présentés ici sont des résultats préliminaires et des simulations
sont nécessaires pour confirmer le type de structures que nous avons obtenu. En particulier, les
simulations seront effectuées pour déterminer le seuil d'instabilité convective pour différentes
valeurs du nombre de Reynolds ainsi que le nombre de Reynolds pour la transition entre des
rouleaux transversaux et les rouleaux longitudinaux. Des calculs tridimensionnelsseront aussi

envisageés.
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Résumé : [’objectif de ce mémoire est de modéliser et simuler le transfert thermique dans
écoulement de fluide supercritique s’écoulant dans une cavité 2D ouverte latéralement, afin
d’étudier comment les propriétés spécifiques des fluides au voisinage du point critique liquide-
gaz peuvent modifier les phénomenes observés par rapport a un gaz parfait. La configuration
retenue pour les simulations numériques correspond au cas d’un écoulement de Haguen-
Poiseuille chauffé par le bas (probleme de Poiseuille-Rayleigh-Bénard) qui a été largement
étudié dans la littérature pour les gaz parfaits. Les résultats obtenus montrent I'existence
d'instabilités thermoconvectives apparaissant sous la forme de panaches thermiques s’étalant
sur toute la hauteur de la cavité dans le cas d’un fluide parafait et sur la couche limite chaude
dans le cas d’'un gaz supercritique. Notre étude montre aussi que ces structures
themoconvectives apparaissent plutdt et sont plus rapides que dans le cas des gaz parfait, d’ou

I’intérét d’utiliser les fluides supercritiques dans les procédés industriels.

Abstract: The aim of this master’s thesis is to model and simulate flow and heat transfer in a
supercritical fluid flowing into a laterally opened 2D cavity, in order to study how the specific
properties of the fluids near of the liquid-gas critical point can modify the observed phenomena
for perfectgases. The configuration chosen for the numerical simulations corresponds to the
case of a bottom-heated Haguen-Poiseuille flow (Poiseuille-Rayleigh-Benard problem) which
has been widely studied in the literature for perfect gases. The results show the existence of
thermoconvective instabilities in the form of thermal plumes extending over the entire height
of the cavity in the case of a perfect fluid and over the hot boundary layer in the case of a

supercritical gas. Our study also shows that these thermoconvective

60




