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Résumé

La loi de darcy est une loi proprement physique et qui est considérée comme
étant le fondement essentiel pour les équations des écoulements dans les milieux
poreux. L'objectif de ce mémoire est de modéliser 1'écoulement du monoxyde de
carbone (CO) dans un micro-canal. Dans le but de vérifier une loi de Darcy a
travers le miro-canal étudié, nous faisons varier la différence de pression entre
I'entrée et la sortie de 0.1 bar a 5 bars tout en fixant la pression de sortie a 1 bar.
La température ainsi que le coefficient d’accommodation sont fixés constants
durant tous les calculs numériques utilisant la simulation directe par la méthode
de Monte Carlo. La raréfaction et la compressibilité de I'écoulement sont
étudiées. Les résultats numériques montrent que les premiers effets de
compressibilité apparaissent apres un certain seuil de différences de pression,
inversement a la raréfaction qui diminue. Les résultats montrent également un
caractere subsonique de I'écoulement au-dessous de cette valeur seuil.
Finalement, et pour la méme gamme de différence de pression, on a pu vérifier
une loi de Darcy.

Mots clés : MEMS, Simulation directe par la méthode de Monte Carlo (DSMC),
Dynamique des gaz raréfiés, Microfluidique, Nombre de Knudsen, Loi de Darcy.



Abstract

Darcy's law is a purely physical law and is considered to be the essential basis for
the flow equations in porous media. The objective of this thesis is to model the
flow of carbon monoxide (Co) in a micro-channel. In order to verify a Darcy's law
through the studied micro-ductchannel, we vary the pressure difference between
the inlet and the outlet from 0.1 bars to 5 bars while fixing the outlet pressure at
1 bar. The temperature and the accommodation coefficient are kept constant
during all numerical calculations using direct simulation Monte Carlo. The
rarefaction and compressibility of the flow are studied. The numerical results
show that the first compressibility effects appear after a certain threshold of
pressure differences, inversely to the rarefaction which decreases. The results
also show a subsonic character of the flow below this threshold value. Finally,

and for the same range of pressure difference, we could verify a Darcy's law.

Keywords: MEMS, Direct Simulation Monte Carlo (DSMC), Rarefied gas
dynamics, Microfluidics, Knudsen number, Darcy's law.
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Nomenclature

Symboles

Re : Nombre de Reynolds

Kn : Nombre de Knudsen

Ma : Nombre de Mach

U : Vitesse caractéristique de I’écoulement

L : Longueur caractéristique de 1’écoulement
a : Vitesse de propagation du son

Rn : Reésistance hydraulique

Q : Débit massique

Qv : Débit massique

Ap : Perte d’énergie

At : Pas de temps.

d : Diameétre de la molécule

n : Densité numérique de gaz réel

An : Fraction des molécules

Nc : Nombre total de collision par unité de volume
Vel : Cellule de volume

Ns : Particules de simulation

Pcor : Probabilité de collision entre deux particules simulées

m : Masse d’une molécule

U : Vecteur de vitesse

ew : L'énergie spécifique

R : Constante universelle des gaz parfait
k : Constante de Boltzmann

r : Constante spécifique de gaz

(m/s)

(m/s)
(Pa.s/m3)
(Kg/s)
(m3/s)

(s)
(m)

(Kg)

(m/s)



Na : Nombre d’Avogadro

Tt : Température cinétique de translation

¢* : Vitesse d’agitation de la molécule

¢ : Vitesse moléculaire

c1 et ¢ : Vitesses post-collision

c1 et ¢z : Vitesses de pré-collision

m; et m, : Masses des deux particules rentre en collision
cm : Vitesse du centre de masse des deux particules
my : Masse réduite

€ : Longueur de micro-canal

h : Hauteur de micro-canal

Tin: - Température interne

Pin : Pression a I'entrée du premier réservoir

Pout : Pression a la sortie du deuxiéme réservoir
Po: Pression de référence

To: Température de référence

Lettres grecques

p - Masse volumique

W: Viscosité dynamique

A : Libre parcourt moyen

v : Rapport des chaleurs spécifiques
ot Section efficace de collision

v : Fréquence de collision

{in - Nombre de degrés de liberté

o : Coefficient d'accommodation

Mo : viscosité dynamique de référence

(C)
(m/s)
(m/s)
(m/s)
(m/s)
(Kg)
(m/s)
(Kg)
(hm)
(hm)
(C)
(Pa)
(Pa)
(Pa)

(C°)

(Kg/ m3)

(Pa.s)

(Pass)



Abréviations

MEMS : Systeme Micro Electromécanique
DSMC : Simulation directe de Monte Carlo
CFD : Computational Fluid Dynamics

TC : Technique Time-Counter

NC : Technique Null-Collision

NTC : No-Time-Counter

IPL : Loi de puissance inverse

HS : Modele de sphere rigide

VHS : Modele de sphére rigide variable
VSS : Modele de sphere molle variable

GHS : Modeéle de sphére rigide général
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Introduction Générale

Dans notre vie, la nature nous entoure de tous les aspects, que I'nomme devrait
contempler et toucher, pour en profiter dans divers domaines, car notre
environnement contient de nombreux phénomenes qui doivent étre étudiés et analysés.
Parmi ces phénomeénes, nous mentionnons I'écoulement de I'eau dans les vallées et les
rivieres ou la circulation sanguine dans les corps humain ainsi que la circulation des
aliments dans les plantes, ect...

L homme a ainsi commenceé a creuser plus profondément, en découvrant la facon dont
le sang circule dans le corps, ainsi que I’entrée d’O> et la sortie du CO- lors de la
respiration, et il a également pu étudier le chemin d’eau qui coule des racines des
arbres a leurs feuilles, tous ces processus, se passent a un niveau micromeétrique ou ce
que I'on appelle des microcanaux.

Figure 1. Micro-canaux naturels : Nervures sur une feuille [1].

Ces dernieres années, de grands progrés ont été réalisés dans le domaine de la
miniaturisation, de sorte que les chercheurs ont pu réduire a une échelle sub-
micrométrique et micrométrique la taille des mécanismes fluidiques,
électromécaniques ou de flux de chaleur depuis les années 80. Toutes ces réalisations
sont connues sous le nom de MEMS (Micro Electromécanique Systeme).

Figure 2. Dispositif de détection et de commande de I'activation des airbags, basé
sur la technologie MEMS [2].



Introduction Générale

Dans les années 90, cette discipline a connue un grand développement dans plusieurs
domaines tels que les applications de la chimie, la biologie, la médecine et de la
communication. Ces domaines dépendent de I'écoulement des fluides dans des
conditions inhabituelles, ce qui nécessite la mise en place d’un nouveau systéme
connu sous le nom de microfluidique.

La microfluidique ou I’art de manipuler des petits volumes de fluide, représente
I'ensemble des théories et techniques liées a I'écoulement de fluides (gaz ou liquide)
confinés dans des dispositifs dont la plus petite dimension spatiale caractéristique est
de I'ordre de quelques micrométres. Donc on peut dire que la microfluidique est
I’étude et la mise en ouvre des écoulements au sein des réseaux des micro-canaux avec
un diamétre de quelgques micrometres. Cette technologie permet la fabrication de
dispositifs traitant de trés petites quantités de fluides et trouve un nombre illimité
d’applications.

Actuellement en microfluidique, il y a un dévelopement dans la connaissance de la
microfluidique gazeuse que celle de la microfluidique liquide. Concernant les gaz, le
probleme est plus clairement défini: Le principal effet microscopique dd au
confinement poussé est la rareté de ’écoulement. Il existe une forte analogie (mais
n’est pas parfaite) entre les écoulements gazeux a basse pression, étudiés de fagon
approfondie depuis plus d’un demi-siécle, surtout pour leurs applications dans le
domaine spatial, et les écoulements internes dans une structure avec une taille
caractéristique de l'ordre du micrométre.

L’¢tude des écoulements gazeux dans les microsystémes nécessite de prendre en
compte les effets de raréfaction qui sont définies par un nombre adimensionnel appelé
le nombre de Knudsen, qui détermine le domaine de validité des équations et
méthodes numeériques et définit plusieurs régimes d’écoulements. Dans certains
régimes des écoulements gazeux, I’utilisation des relations de Navier Stokes devient
extrémement difficile voir impossible, ce qui nous amene a nous orienter vers les
méthodes numériques pour modéliser ce genre de régime. Parmi ces méthodes, nous
citons les méthodes lattice gas et lattice Boltzmann gas, avec une attention particuliere
pour la simulation directe de Monte Carlo (DSMC).

L’objectif de I'étude

La loi de darcy est une loi proprement physique, qui est le fondement essentiel pour
les équations des écoulements dans les milieux poreux. Cette loi a été obtenue
expérimentalement et publié¢ en 1856, par Henry Philibert Gaspard Darcy, I’'un des
premiers scientifiques a étudier en profondeur I’écoulement dans les milieux poreux.
Dans ce contexte, de nombreux travaux des recherches ont été menés sur la base de
cette loi, afin de I’améliorer et de ’approfondir. L'objectif de ce mémoire est de une
modéliser un écoulement du monoxyde de carbone (CO) dans un micro-canal. Dans le
but de Vérifier une loi de Darcy a travers le miro-canal étudie.
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L’organisation de travail
Ce mémoire est présenté en trois chapitres:

o Le premier chapitre

Ce chapitre se présente comme un chapitre introductif et analyse bibliographique.
Dans ce chapitre, nous expliquerons les systéemes micro-électromécaniques et leurs
diverses applications ainsi que leur relation avec la microfluidique. Nous discuterons
également les propriétés des écoulements microfluidiques.

e Le deuxiéme chapitre

Ce chapitre bibliographique est consacré a la définition de la simulation directe par la
méthode de Monte Carlo, au cours de laguelle nous aborderons le principe sur lesquels
est basee, et les techniques de cette méthode. Ensuite, nous présenterons les différents
modeéles de collisions binaires élastiques trouvés dans les littératures avec une
attention particuliere au modele de sphére rigide variable (Variable Hard Sphere
VHS), qui sera le modéle adopté dans tous nos calculs.

e Le troisiéme chapitre

Dans ce chapitre, nous modéliserons 1’écoulement de gaz de monoxyde de carbone
(CO) dans un micro-canal. Nous ferons varier la différence de pression entre 1’entrée
et la sortie de 0.1 bar a 5 bars tout en fixant la pression de sortie a 1 bar. La
température ainsi que le coefficient d’accommodation sont fixés constants. Nous
effectuerons une étude numérique a ’aide du code DS2V, basee sur la simulation
directe par la méthode de Monte Carlo.



Chapitre I: Revue bibliographique




Revue bibliographique

I.1 Introduction

L'une des techniques les plus importantes des derniers développements scientifiques
est la technologie de miniaturisation, permettant de réduire la taille des appareils. La
disponibilité de I'industrie électronique est le meilleur exemple de gains de production,
defficacité, de taille et méme de produits, et le changement de nouvelles cultures
résultant de la conception et de la demande de petits dispositifs.

La réduction de taille s’est développée dans beaucoup de domaines. Elle comprend
plusieurs domaines par exemple le domaine de médecine, biologie, chimie, etc... Par
exemple, nous pouvons citer les "Laboratoires sur puce” (voir Figure 1.1). Cette
technologie a réduit la taille du laboratoire de plusieurs metres pour avoir la dimension
d’une puce. Ce dernier réduit non seulement la taille, mais réduit également le temps,
codts et réactifs utilisés pour I'analyse.

Figure I. 1 Dispositif de détection et de commande de I'activation des airbags, basé
sur la technologie MEMS [3].

Cette miniaturisation a obligé les chercheurs durant ces derniéres années a étudier
I’écoulement des fluides dans des espaces réduits de quelques microns et de créer des
applications avancées en dynamique des fluides. Alors, une nouvelle technologie est
née, elle s’appelle la « micro-fluidique » [3].

Dans le monde des vivants, les écoulements de fluides sont généralement confinés
dans des micro-canaux. Il en est ainsi des écoulements dans les xylémes des tiges de
plantes dont le diameétre est typiquement de l'ordre d'une dizaine de micrometres ou du
sang dans les artérioles dont le diamétre est de l'ordre de 50 — 100 pum [4].
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Figure I. 2 Vue en coupe d'un xyléme de tige de plante [4].

La microfluidique désigne l'ensemble des théories et technologies relatives aux
écoulements de fluides (gaz ou liquide) dans des dispositifs dont la dimension spatiale
caractéristique la plus petite est le micrometre [4]. La microfluidique s’applique quand
les longueurs caractéristiques de I’écoulement traversant les canaux sont inférieures a
un millimetre. Mais il y a des difficultés pour commander et véhiculer les fluides dans
ces micro- canaux.

1.2 MEMS (Micro Systeme Electromécanique)

I.2.1 Définition

Les MEMS ont été identifiés comme l'une des technologies les plus prometteuses du
21°™ siécle et ont le potentiel de révolutionner a la fois l'industrie et les produits de
consommation en combinant la micro-électronique a base de silicium avec la
technologie de micro-usinage. Ses techniques et microsystéemes ont le potentiel
d'affecter de facon dramatigue notre vie et notre facon de vivre.

Les systemes micro-électromécaniques (MEMS) sont une technologie de processus
utilisée pour créer de minuscules dispositifs ou systemes intégrés combinant des
composants mécaniques et électriques. Ils sont fabriqués a l'aide de techniques de
traitement par lots des circuits intégrés (CI) et leur taille peut aller de quelques
micrometres a quelques millimetres [5]. Ces dispositifs (ou systemes) ont la capacité
de détecter, de controler et d'agir a I'échelle micro, et de générer des effets a I'échelle
macro.
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d'une noix (2 cm) au sommet de I'himalaya (8km) | <100nm
y b
o = —
M L]
M L]
M L]
M L]
B g -
. O n
. . ' 9
" L] Q. \
. . AL A
e . A
v
INREERR NNE S
km I mm um nm
‘ Homme 1.8 m Cellule Sum Atome 0.1 nm
Himalaya 8 km EMIN o
Molécule 5 nm

Fourmi 3mm o
Virus 80nm

Figure I. 3 le positionnement des microsystéemes dans I’échelle de la taille des
objets [3].

Les MEMS est un acronyme d'origine américaine, et sont également appelés
Microsystems Technologie (MST) en Europe, Micromachines au Japon ou encore
Micro-ingenierie en Angleterre [5, 6]. lls integrent généralement des éléments
mécaniques couplés a de I’¢électronique et sont réalisés par des procédés de fabrication
issus de la microélectronique. Les MEMS exploitent entre autres, des effets liés a
I’¢électromagnétisme, la thermique et la fluidique. Ils sont dans notre quotidien, au
ceeur de la téléphonie, de ’automobile, du médical, des chaines de production ou des
manettes de consoles de jeux [7].

Micro-capteur  Traitement
et/ou électronique  Microsysteme

Figure I. 4 Définition d'un microsysteme (MEMS) [7].
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Les microsystemes sont de plus en plus multidisciplinaires. lls sont parfois appelés
MOEMS, Bio-MEMS ou RF-MEMS selon leurs fonctions principales (optiques,
biologiques, chimiques ou radio-fréquence) [8].

La Figure 1.5 illustre les classifications de la technologie des microsystemes (MST).
Bien que MEMS est également appelé MST, & proprement parler, MEMS est une
technologie de processus utilisée pour créer ces minuscules dispositifs ou systemes
mécaniques, et par conséquent, il s'agit d'un sous-ensemble de MST.

Figure I. 5 Classifications de la technologie des microsystémes [5].

1.2.2 Historique de MEMS

-1948 : Invention du transistor au germanium aux Laboratoires Bell (William
Shockley).

-1954 : Effet piézoreésistif dans le Germanium et le Silicium (C.S. Smith).

Figure I. 6 Jauges Piézo-résistives (Pont de Wheatstone) [6].
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- 1958 : Premier circuit intégré (IC) (J.S. Kilby 1958 / Robert Noyce 1959).

Figure I. 7 Texas Instrument's First Integrated Circuit [66].
-1959 : "ll y a plein de place au fond" (R. Feynman).

Lors d'une présentation durant le meeting annuel de la société américaine de physique,
Richard Feynman ((1918-1988) a dit : « There 's Plenty of Room at the Bottom » [9].

“There’s plenty of room at the bottom”
Lecture given by Dr. Richard Feynman in 1959 : :
Py Y Aujourd’hui

What | want to talk about is the problem of
manipulating and controlling things on a small
scale.

It is a staggeringly small world that is below. In
the year 2000, when they look back at this age,
they will wonder why it was not until the year
1960 that anybody began seriously to move in
this direction.

Why cannot we write the entire 24 volumes of
Encyclopedia Brittanica on the head of a pin?

http:/Awww.zyvex.com/nanotech/feynman. html

Toute I'Encyclopédie « Brittanica » tient sur ce
composant constitué de milliard de nano
perforations.

Figure I. 8 There is plenty of the bottom (Richard Feynman) [6].

10
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- 1959 : Premier capteur de pression en silicium démontré (Kulite).
- 1967 : Gravure profonde anisotrope du silicium (H.A. Waggener et al.).

- 1968 : Brevet pour un transistor a porte résonnante (procédé de micro-usinage de
surface) (H. Nathanson et.al.).

Cantilever Drain
Gate Electrode Bias (

=~

Voltag eI Output Load

Resistor

Drain
Diffusion

Polarization
Voltage Vp

Silicon Substrate Source

Diffusion s
Oxide

Figure I. 9 Schéma de principe d'un transistor a grille résonnante constitué d'un
faisceau d'ordre 0,1 [10].

- 1970 : Plaquettes de silicium gravées en vrac utilisées comme capteurs de pression
(procédé de micro-usinage en vrac).

- 1971 : Le microprocesseur est invente.

Figure I. 10 Le microprocesseur Intel 4004 [11].

11
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Buse a jet d'encre micro-usinée de HP.

SIS

Ink Nozzels

Nozzle

Ink
Drop 0 (

(a) (b)

Figure I. 11 (a) Schéma d'un réseau de buses a jet d'encre (b) Vue rapprochée d'une

-1982:
-1982:
- 1982
- 1983
- 1983 :
- 1985
-1985:
- 1986 :
- 1986 :

- 1988

- 1988 :
- 1991
-1991:
- 1992
- 1992
- 1993

- 1993

téte d'impression a jet d'encre commerciale illustrant les buses [12].

«Le silicium comme matériau de structure», K. Petersen.

Processus LIGA (KfK, Allemagne).

: Transducteur de pression sanguine jetable (Honeywell).

: Capteur de pression intégrée (Honeywell).

"Machinerie infinitésimale”, R. Feynman.

: Capteur ou capteur de collision (Airbag).

Découverte du "Buckyball”.
Le microscope a force atomique est inventé.

Collage des plaquettes de silicium (M. Shimbo).

. Capteurs de pression fabriqués en seérie par collage de plaquettes (Nova
Sensor).

Moteurs rotatifs électrostatiques a entrainement latéral (Fan, Tai, Muller).

: Charniére en polysilicone (Pister, Judy, Burgett, Fearing).

Découverte du nanotube de carbone.

: Modulateur de lumiére a réseau (Solgaard, Sandejas, Bloom).
: Micro-usinage en vrac (procédé SCREAM, Cornell).
: Affichage numérique du miroir (Texas Instruments).

: MCNC crée le service de fonderie MUMPS.

12
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- 1993 : Premier accélérometre micro-usiné en surface produit en grande quantité
(Analog Devices).

- 1994 : Le procédé Bosch de gravure ionique réactive profonde est breveté.

- 1996 : Richard Smalley met au point une technique pour produire des nanotubes de
carbone de diamétre de taille uniforme.

- 1999 : Commutateur de réseau optique (Lucent).

ZOKU A3Ze gev 4~ 106 .8U MSME

(a) (b)
Figure I. 12 Micro miroir réalisé par une gravure profonde Bosch (a), commutateur
optique (b) [6].
- Années 2000 : Boom des MEMS optiques.

- Années 2000 : Prolifération des BioMEMS.

Figure I. 13 Pompe a insuline [12].

- Années 2000: Le nombre de dispositifs et dapplications MEMS ne cesse
d'augmenter.

- Années 2000 : les applications et la technologie NEMS se développent.

13
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1.2.3 Les avantages et les inconvénients des MEMS

Nous pouvons résumer les avantages et les inconvénients des MEMS dans le tableau

suivant :

Tableau 1 les avantages et les inconvénients des MEMS.

Les avantages

Les inconvénients

- Réduction de la taille et du poids des
équipements.

- Réduction de la consommation
énergétique.

- Amélioration des performances (vitesse,
sensibilité, etc.)

- Production collective de composants
individuels.

- La réduction des colts.

- Prédominance de certains phénoménes
physiques.

- Spécification de fréquence de
fonctionnement et largeur de bande.

- Fiabilité mecanique élevée.

- Fabrication collective.

- Motivation scientifique: explorer des
«0objets» ou des systéemes de plus en plus
petits

- Traitement fin dans certains
microsystemes.
- Complexité de plus en plus accrue.

1.2.4 Domaines d’application des MEMS

Les micro-systemes existent dans de nombreux domaines et outils que nous utilisons
dans notre vie quotidienne. La figure suivante peut résumer ces différents domaines.

Micro-optique

Micro-mécanique

micro-systéme

Micro-calorimétrie|

l Bio-chimie l Gicro—magnétisma

Figure I. 14 Les domaines d'application des MEMS.
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Le tableau suivant nous donne des exemples de quelques domaines d’applications des

MEMS :

Tableau 2 Les Applications du MEMS [5].

Automobile Electronique Médecine Communications Défense
capteurs de A Capteur de composants de -
pteurs Tétes de pteu P Munitions
navigation . pression réseau : :
. disques durs . . . orientation
interne sanguine fibre optique
stimulateurs
. « | musculaires .
capteur de Imprimantes a ot Relais RF,
compresseur de tétes jet \ commutateurs et | Surveillance
climatisation d'encre systemes de filtres
livraison de
drogue
Capteurs de Projection
force de freinage I Implantés écrans dans
Projection X
et scran capteurs de portable Systemes
accélérometres H6l6ViSeUrs pression communications | d'armement
de contréle de portables et
suspension I'instrumentation
capteurs niveau Oscillateurs
capteurs de ,
de carburant et \ commandés en capteurs
. tremblement Protheses . ]
pression de tension Embarques
de terre .
vapeur oscillateurs (VCO)
Avioniaue Instruments
Capteurs g analytiques Séparateurs et Stockage
o capteurs de . g
d'airbag . miniatures coupleurs des données
pression
Systemes de
"Pneus stockage de | Stimulateurs Contréle des
. . Lasers accordables ,
intelligents masses cardiaques aéronefs
numériques

I.2.5 Relations entre les MEMS et la microfluidique

Depuis le discours stimulant de Richard Feynman en 1959 : « Il y a beaucoup de place
en bas » [9], I'hnumanité a connu le développement technologique le plus rapide de son
histoire : La miniaturisation des appareils électroniques. La microélectronique était la
technologie habilitante la plus importante du dernier siécle.

Avec les circuits intégrés et les progres du traitement de I'information, la
microélectronique a changé notre facon de travailler, de découvrir et d'inventer.

Depuis ses débuts jusqu'a

la fin des années 1990,

la miniaturisation en

microélectronique a suivi la loi de Moore [13], doublant la densité d'intégration tous
les 18 mois. Présentement a la limite de la technologie de la photolithographie (ayant
une taille de structure inférieure a 100 nm), ce rythme devrait ralentir pour doubler la

15
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densité d'intégration tous les 24 a 36 mois [14]. Jusqu'a récemment, le développement
de dispositifs non électroniques miniaturisés était en retard sur la tendance a la
miniaturisation en microélectronique.

A la fin des années 1970, la technologie du silicium a été étendue a l'usinage micro-
dispositifs mécaniques [15] qui sont devenus plus tard connus sous le nom de systéemes
micro-électromécaniques (MEMS). Cependant, il est inapproprié, bien que courant,
d'utiliser MEMS comme terme pour la micro-technologie en usage aujourd'hui. Avec
des composants fluidiques et optiques dans les micro-dispositifs, la technologie des
microsystemes (MST) est une description plus précise. Le développement de capteurs
de micro-débit, des micro-pompes et des micro-vannes de la fin des années 1980,
dominait les premiers stades de la microfluidique. Cependant, le terrain a été
sérieusement et rapidement développé depuis l'introduction par Manz et al, a la
cinquiéme conférence internationale sur les capteurs et actionneurs a semi-conducteurs
(Transducers ’89), qui ont indiqué que les sciences de la vie et la chimie sont les
principaux domaines d'application de la micro-fluidique [16].

Plusieurs termes concurrents, tels que « micro-fluides », « MEMS-fluidique » ou
« Bio-MEMS » et « micro-fluidique » sont apparus comme le nom de la nouvelle
discipline de recherche traitant des phenomenes de transport et des dispositifs a base
de fluides a I’échelle microscopique [17]. Avec tous ces termes différents pour
fondamentalement décrire la méme chose (c'est-a-dire des flux a petite échelle), il est
logique d'essayer de converger vers une terminologie acceptée en posant la question :
Comment s'integre I'échelle de longueur a laquelle les hypothéses de continuum se
décomposent ?

MICROFLUIDIC DEVICES Micropumps/valves/flow sensors

A
= ~

Microfilters/microreactors

A
~ ~

Nanotechnology/Nanodevices? Microneedles Microanalysis systems

1A 1nm 1 pm 1mm 1m Length scale
4 ; + ¥ : i + ; B

1aL 1fL 1pL 1nL 1uL 1mL 1L 1000 L Volume scale

—_ > ~— - — —’

Molecules Smoke particles Human hair Man

%K_J — g
Viruses — s v
OTHER OBJECTS Bacteria Conventional fluidic devices

Figure I. 15 Caractéristiques dimensionnelles des dispositifs micro-fluidiques [18].

1.2.5.1 Application des MEMS dans la microfluidique

Parmi tous les microsystemes, on les retrouve a fluides qui sont des dispositifs utilisant
ou véhiculant des fluides liquides ou gazeux. Permettant d’envisager le transport et la
manipulation de nano litres de fluide dans des canaux de la taille d’un cheveu [3],
voici quelques exemples de micro-systémes a fluide :

16
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e Le médical

L’ouverture des microsystémes fluidiques aux laboratoires sur puces est d’un grand
apport pour la médecine moderne [19]. L'application de la microfluidique médicale est
trés diverse, par exemple les micro-pompes a insuline qui deviennent de plus en plus
courantes et compactes afin de permettre aux usagers d’étre autonomes [3] (voir
Figure 1.16).

Figure I. 16 Pompe en silicium permettant la délivrance contrélée de médicaments

[3].
e Les biotechnologies

Le développement de la micro-fabrication a permis de réaliser des microsystemes
totalement intégrés possédant de multiples fonctions telles que le mélange de réactifs,
la séparation, I’analyse... avec une haute sensibilité et un bon rendement [19].

Ce qui a donné naissance a « Lab-on-chip » permettant des processus biologiques sur
petite surface.

Figure . 17 Laboratoire sur Puce [20].

17



Revue bibliographique

e Le génie chimie

La microfluidique de gouttelettes trouve également des applications en chimie :
Formation de particules et étude de réactions chimiques [19].

Dés 1996, les gens ont réalisé I'intérét des microsystémes pour le génie chimique. Les
petites quantités mises en jeux permettent de mieux contrbler certaines réactions
chimiques rendant la maitrise du risque plus facile. Les microréacteurs peuvent alors
étre de simples gouttes [3].

Fluide 1 ) )
e . e Entrée |atérale

Fluide 2

° Réactif 2

Reactif 1 | Réactif 3
»

Huile ==

a Réactif 2

Réactif 1 ‘ Réactif 3
P

Lignes de courant

Figure I. 18 Exemples de techniques de mélangeurs passifs utilisés en synthése
chimique [21].

a) mélange de deux flux de fluides miscibles par inter-diffusion ; b) mélange par
focalisation du flux interne (centre) par un flux externe (latéral) ; c) systemes micro-
fluidiques a gouttelettes ou d) a flux segmentés ; e) agrandissement de la recirculation
des lignes de courant dans une gouttelette du réacteur a flux segmentés.
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1.3 Les écoulements microfluidiques

I.3.1 Définition

Les prémices de la microfluidique sont apparues vers la fin des années 1980 avec le
développement de micro-pompes et micro-vannes. Néanmoins, cette discipline peut
étre qualifiée de bien plus ancienne, puisque dés 1846 Poiseuille s’est intéressé a la
circulation du sang au sein de capillaires [19].

Dans le monde des vivants, les écoulements de fluide sont généralement confinés dans
des micro-canaux. Il en est ainsi des écoulements dans les xylémes des tiges de plantes
dont le diamétre est typiquement de l'ordre d'une dizaine de micrométres ou du sang
dans les artérioles dont le diametre est de I'ordre de 50 — 100 um [4].

La microfluidique, ou I’art de manipuler des petits volumes a I’échelle micrométrique,
peut étre définie comme la science étudiant le transport des fluides de I’échelle de
quelques microns a quelques centaines de microns [22].

@/
e

~ i
> ,& .\[icr().‘Lcti:)nncur‘;/cnplun's Laboratoire classique
S A A
o I W )
Nanotechnologies / Nanosystémes ? Micro-pointes Microsystémes d'analyses
A | |
[ 1 [ |
1A 1 nm 1 pm 1 mm Im
. Longueur

1 L L L
L] L ] L] : ’
tal 11 1pl 1nl  1pl I1ml 11 10001 Volume

e s e B o

Molécules Particules de gaz Cheveux humain Homme

Virus

(& J\ J

Bactéries Dispaositifs fluidiques conventionnels

Figure I. 19 Dimensions caractéristiques des dispositifs micro-fluidiques [22].
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Alors on peut définir la microfluidique comme la science et technologie des systémes
qui manipulent des fluides a I'échelle micrométrique, et dont au moins l'une des
dimensions caractéristiques est de l'ordre du micrometre [23].

Du point de vue physique, on définira donc les écoulements microfluidiques comme
des écoulements de fluides (gaz ou liquides) ayant au moins une dimension spatiale
caracteristique de l'ordre du micrométre (L ~ 1 — 500 pum) et des vitesses de l'ordre de
(V~100pums t—1mms?)[4].

1.3.2 Propriétés des écoulements microfluidiques

1.3.2.1 Nombres adimensionnels en microfluidique gazeuse

Les nombres de Mach et de Reynolds sont les deux nombres adimensionnels les plus
employés pour classifier les écoulements gazeux [24].

e Le nombre de Reynolds

Le nombre de Reynolds Re est un nombre sans dimension utilisé en mécanique des
fluides. 1l a été prouve pour la premiére fois par Osborne Reynolds en 1883. Le
nombre de Reynolds Re est défini par le rapport entre les forces d’inertie et les forces
visqueuses au sein d’un fluide en mouvement.

UL «—— Terme convectif

n  <4—— Terme visaueux

Ou p est la masse volumique du fluide, U est la vitesse caractéristique de
I’écoulement, L est la longueur caractéristique de 1’écoulement et 7 est la viscosité
(dynamique) du fluide.

Trois types d’écoulement peuvent étre distingués en fonction de 1’ordre de grandeur de
ce nombre, dans tous les cas, les transitions interviennent progressivement.

- Re < 1: Les forces visqueuses sont prépondérantes, ’inertie est négligeable et
I’écoulement du fluide est réversible. Il s’agit du régime d’écoulement
laminaire, caractéristique de celui mis en ceuvre dans les canaux micro-
fluidiques.

- 1 < Re £ 2 000 : Les forces d’inertie deviennent prépondérantes mais
I’écoulement reste laminaire. Il s’agit d’un régime transitoire.

- Re 2 2000 : Les forces d’inertie sont trés importantes et I’écoulement est dit
turbulent.

la Figure 1.20 représente les types d’ecoulement en fonction de Re.

Dans un canal microfluidique, la vitesse de I’écoulement est de 1’ordre de 0,01 m/s a 1
m/s. Pour un canal de dimension caractéristique de 100 um et de ’eau, le nombre de
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Reynolds varie de 0,1 a 100 et le régime est laminaire [25]. Donc Les écoulements
dans le domaine de la microfluidique sont principalement laminaires.

Ecoulement turbulent :
Instabilité de dispersion des particules

Ecoulement laminaire :
Flux stratifiés
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Figure I. 20 Caractérisation du type d’écoulement en fonction du nombre de
Reynolds Re [26].

e Le nombre de Mach

Le nombre de Mach, noté Ma, exprime le rapport de la vitesse locale d'un fluide par
rapport a la vitesse du son dans ce méme fluide [27] :

Avec U la vitesse caractéristique du fluide et a la vitesse de propagation du son dans
ce méme fluide.

En général, on considére quun nombre de Mach inférieur a 0,3 nous indique que le
fluide est incompressible. Dans beaucoup de cas, particulierement en microfluidique et
dans tous ces travaux, la vitesse d’écoulement est trés inférieure a la vitesse de
propagation du son dans les liquides. Les nombres de Mach sont faibles et les liquides
peuvent étre considérés incompressibles [27].

I.3.2.2 Taux de Raréfaction

Pour caractériser le régime de I’écoulement en termes de continuité spatiale, il est
nécessaire d’évaluer le taux de raréfaction a I’aide d’un nombre adimensionnel appelé
nombre de Knudsen [28].

A
"1

Ou A : Libre parcourt moyen des molécules et L : La longueur caractéristique de
I’écoulement.
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Le nombre de Knudsen, qui caractérise la raréfaction de I’écoulement, peut par ailleurs
s’exprimer en fonction du nombre de Mach Ma et du nombre de Reynolds Re, par

. YT Ma
"=J72 Re

Dans cette équation, y représente le rapport des chaleurs spécifiques.

Ce qui montre le lien entre effets de raréfaction et de compressibilité, ces derniers
doivent étre pris en compte lorsque Ma > 0,2 [29].

La raréfaction du gaz augmente lorsque les dimensions du systéme diminuent ou

lorsque le libre parcours moyen des molécules augmente [30].

| | | |
|

[ —

U : I I
0 0.001 0.01 0.1 1 0 Kn
Euler Navier-Stokes Navier-Stokes Transition Moléculaire
sans glissement avec glissement Libre

Non raréfié Légerement raréfié Modérement raréfié =~ Hautement raréfié

Equation de Boltzmann

Figure I. 21 Différents régimes d’écoulements gazeux en fonction de nombre de
Knudsen [30].

Comme nous le montre la figure ci-dessus, le nombre de Knudsen délimite plusieurs
régimes d'écoulements. Quelle que soit la valeur de Kn, une description cinétique du
gaz (équation de Boltzmann) est toujours disponible [30].

1.3.2.3 Equation de Navier-Stokes

Les écoulements de fluides continus Newtoniens peuvent étre représentés par
I’équation de Navier-Stokes [31] :

Terme convectif

> . .
- Vp correspond au gradient de pression.

Dans certains cas, cette équation reste valable en microfluidique, mais elle peut étre
simplifiée pour un Re faible lorsque les forces visqueuses prennent ’avantage sur les
forces inertielles. Si aucune force n’est appliquée sur le liquide (ex : gravité,
¢lectrostatique) I’équation devient I’équation de Stokes [31] :

Ap = nAu
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1.3.2.4 Perte de charge dans les micro-canaux fluidique

L’écoulement d’un fluide dans un micro-canal dépend essentiellement de la taille de
ce dernier. Plus cette taille est petite, plus 1’écoulement est difficile [32].

Un premier phénoméne lié a la réduction de la taille des écoulements est la perte de
charge. Elle correspond a la perte d’énergie due aux frottements du fluide sur les
couches limites visqueuses des parois, notée Ap :

Ap = % v (Cas d’un tube)
Ap = j,,i: Q, (Cas d’un canal a section rectangulaire)

ol n (Pa.s) est la viscosité dynamique du fluide, L (m) la longueur du canal, Qy (m®/s)
le débit du fluide, R (m) son diametre dans le cas d’un tube. Dans le cas d’un canal de
section rectangulaire, L représente la largeur et h la profondeur.

1.3.2.5 Résistance hydraulique

Les ecoulements en microfluidique trouvent des similitudes avec les lois de
I’électronique. Les canaux microfluidiques possédent une résistance hydraulique Ru
[Pa.s/m®] et voient apparaitre un écoulement de débit Q, [m®/s] quand est appliquée
une différence de pression a ses bornes AP [Pa]. On retrouve I’analogie avec la loi de
d’0Ohm U=RI. Les canaux présentent une résistance fluidique estimable par des
équations dépendantes de leurs géométries [31].

AP =Ru.Qu

Tableau 3 Analogie entre résistance électrique et résistance hydraulique [26].

Résistance électrique Résistance hydraulique
Schémas y Résistance y Canal mlcro-flu_l(:lque
A L 1o B Pa Q. — or Ps
< I > < I >
Analogie des L . . .
o Tension électrique V Pression hydraulique P
caractéristiques
Courant i Débit Q
Loi physique Loi d’Ohm : Vo —Vs = R.i Loi de Poiseuille : Pa—Pg = Ru.Q
ol 8nl
Résistances R= Patec. Ry = i4
rr? 7T
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De maniére plus classique, on prend les ordres de grandeur suivants pour le calcul de
Ru:

Tableau 4 Formules simplifiées de la résistance hydraulique pour différents cas de
section [26].

Cercle 2 plaques Carré Rectangle
- h
Schémas @ h h !
W W
Caractéristique Rayon a h<<w h=w 0.2<h/w<1
Résistance 8 1 1 1 127L 1
. —nL— 129 — 28.4nL —
hydraulique Ry ;,77 a’ 1 h3w g h* 1—0.63(h/w) hw

L’analogie « électrique/hydraulique » simplifie le dimensionnement d’un réseau
microfluidique et I’é¢tude de son comportement [26].

Les lois applicables a 1’électronique comme la loi de Kirchhoff (loi des nceuds, loi des
mailles) et des equivalences sont aussi valables pour la microfluidique. Les valeurs des
résistances hydrauliques sont certes approximatives mais permettent tout de méme de
dimensionner rapidement des circuits microfluidiques [31].

On représente un réseau microfluidique par son schéma équivalent électrique (Figure
1.22).

0: _2,
Neeud A R/\/\J/l}' Neeud B
Ls=4L, H2 H,1
D Ql ) Q’ D Q; ) Pumn QI \. Q.f B Q( > Pu
Puprte——> PA~ ——>» Py ——> Poyric —ANANB—ANA—
L, L;= 2L, Ls= L, Ry, Ry =2Ry, Ry =Ry,
0. 0,
— NN \/
L,=4L, Ry =4Ry,

(a) (b)

Figure I. 22 Exemple d’un réseau hydraulique(a), et de son schéma électrique
équivalent (b) [26].

I.3.3  Application des micro-canaux

Dans le domaine de la microfluidique, les structures les plus essentielles dans les
systéemes sont les micro-canaux. Leurs intéréts et leurs différentes applications sont
divers comme pour des colonnes de séparation pour différents types de
chromatographie, pour des échangeurs thermiques avec des microréacteurs, pour le
refroidissement des puces électroniques (micro-caloducs) ou pour des connecteurs
entre les systémes micro-fluidiques (micro-valve, micro-réacteurs...) et de capteurs
[33].

Nous exposerons maintenant quelques applications des micro-canaux qui ont connu un
grand développement et ont eu un grand mérite en facilitant la vie quotidienne.
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e Micro canaux dans les imprimantes a j’et d’encre

Apparu dans les années 1990, incorpore un réservoir pour l'encre, un élément
chauffant pour la mise en mouvement du fluide, et une buse. Aujourd'hui, des dizaines
de millions d'imprimantes a jet d'encre utilisent des technologies micro-fluidiques et
des milliards de documents sont écrits et lus grace a la micro-fluidique [34].

(2

Goutte d’encre en ébullition

Feuille de papier

T 1 Micro-canal

Téte d’imprimante

Figure I. 23 Imprimante a jet d’encre [30].

e Micro canaux dans les micro-échangeurs

Aujourd'hui, les progres de l'usinage de précision des micro-canaux ont permis a la
structure des micro-échangeurs de chaleur de transférer de grandes quantités de
chaleur par unité de surface.

Figure I. 24 Micro-échangeur thermique [28].
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e Micro canaux dans les laboratoires sur puce

Pour des systémes permettant a partir d'une goutte de sang prélevée sur un malade
de diagnostiquer la réalité d'une crise cardiaque. Les résultats de I'analyse sont donnés
apres le traitement sur un micro-ordinateur. Le diagnostic est délivré en 15 minutes,
alors que les systemes traditionnels nécessitaient d'une dizaine d'heures [34].

La plupart des laboratoires sur puces utilisent des composantes micro-fluidique tels
que micro-canaux, micro-réservoirs et micro-pompes. Les difficultés principales
résident dans la miniaturisation et dans le dimensionnement de ces composants. En
effet, a I'échelle microscopique, les forces de frottement et les forces de surface ont
une influence importante. Les avantages principaux des laboratoires sur puces sont la
facilité d'utilisation, le faible codt, la rapidité et la basse consommation d'échantillons
[30].

Figure I. 25 Laboratoire sur puce [20].

I.4 Conclusion

Au cours de ce chapitre, nous avons fait une revue bibliographique qui a abordé
plusieurs points. Nous en avons consacré une grande partie pour parler des systémes
micro-électromécaniques MEMS et leurs diverses applications, ces systémes sont
devenus considérés comme essentiels dans la vie en raison de sa grande importance.
Ensuite nous avons abordeé les écoulements microfluidiques et on a discuter aussi de
leurs nombreuses propriétés.
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Chapitre II : La simulation directe par la méthode de Monte Carlo
(DSMC)

I.1 La Méthode de Monte Carlo

I1.1.1 Introduction

De manicre générale, la simulation numérique permet d’étudier un systéme donné dont
on connait les interactions complexes, de mesurer les effets de certaines variations des
parametres sur le comportement global du systéme, voire d’expérimenter de nouvelles
situations. Lorsque dans la simulation intervient un élément aléatoire, on parle alors de
simulation aléatoire (ou stochastique) [35].

Le terme méthode de Monte Carlo désigne toute méthode visant a calculer une valeur
numérique en utilisant des procédés aléatoires, ¢’est a dire des techniques probabilistes
[36, 37].

Les méthodes de Monte Carlo (MC) ont connu leur essor lors de la seconde guerre
mondiale, notamment dans le cadre du projet américain Manhattan portant sur le
développement de I’arme nucléaire [38].Cette "époque correspond “également a la
construction des premiers “ordinateurs”. Ce projet ayant été classé “secret défense”, il
est difficile de savoir exactement qui parmi ses pionniers : Von Neumann, Ulam,
Metropolis a proposé le nom de “Monte Carlo”. Quoi qu’il en soit, ce terme fait
référence aux jeux de hasard : la capitale de la principauté de Monaco, avec ses
casinos, ayant d'es cette époque une solide réputation dans la société mondaine
internationale [39].

La méthode de MC était trés importante pour les différentes simulations exigées pour
le projet de Manhattan, a I'époque la simulation était fortement limitée par les outils
informatiques. Cependant, ce n'est qu'aprés l'invention des ordinateurs électroniques
(1945), que la simulation Monte Carlo a commencé a étre bien étudiée [40].

Accessibilité de l'ordinateur et facilité d'utilisation lors de la résolution des problemes
réalistes ont popularisé ces méthodes. Aujourd'hui, elles sont considérées l'un des
outils les plus couramment utilisés par les ingénieurs. En physique la simulation
probabiliste permet d'estimer la forme des particules du signal ou La sensibilité du
détecteur et les probléemes de transmission ou de diffusion. En mathématiques
financiéres, elles sont généralement utilisées pour calculer et développer des produits
financiers.

Leur principe consiste @ modéliser le probléme considéré sous forme de I’intégrale
d’une fonction en utilisant les outils du calcul des probabilités puis de la simuler
numériquement en I’approchant par la moyenne de la fonction en des points pseudo-
aléatoires [38].

Cette méthode consiste a échantillonner par une technique de simulation appropriée
les paramétres aléatoires d’entrée puis un calcul déterministe est effectué pour chaque
réalisation simulée des paramétres [41].
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I1.1.2 Bref historique des méthodes de Monte Carlo (MC)

Les méthodes de Monte Carlo sont nées au Laboratoire national de Los Alamos dans
les premiéres années qui ont suivi la seconde guerre mondiale.

Apreés la seconde guerre mondiale. Le premier ordinateur électronique des Etats-Unis
venait d'étre achevé (I'ENIAC), et les scientifiques de Los Alamos réfléchissaient a la
maniere de I'utiliser pour la conception d'armes thermonucléaires (la bombe H).

Fin 1946, Stanislaw Ulam a suggeéré I’utilisation de 1'échantillonnage aléatoire pour
simuler les trajectoires de vol des neutrons, et John Von Neumann a élaboré une
proposition détaillée au début de 1947. Cela a conduit a des simulations a petite
échelle dont les résultats ont été indispensables pour mener a bien le projet. Metropolis
et Ulam [1949] ont publié un article en 1949 décrivant leurs idées, qui a suscité de
nombreuses recherches dans les années 1950.

Le nom de la méthode Monte Carlo vient d'une ville de Monaco, célebre pour ses
casinos (comme l'a suggére Nick Metropolis, un autre pionnier de Monte Carlo).

Dans des cas isolés, I'échantillonnage aléatoire avait été utilisé bien plus tét pour
résoudre des problemes numériques par exemple, en 1777, le Comte de Buffon a
réalisé une experience dans laquelle une aiguille est tombée plusieurs fois sur une
planche marquée de lignes paralleles équidistantes, L étant la longueur de l'aiguille et
d > L étant la distance entre les lignes, il a montré que la probabilité que l'aiguille
croise une ligne est égale a

_2L
T d

Des années plus tard, Laplace a fait remarquer que cela pouvait étre utilise comme un
moyen grossier d'estimer la valeur de m.

De méme, Lord Kelvin a utilisé ce que nous appellerions aujourd'hui une méthode de
Monte Carlo pour examiner certains aspects de la théorie cinétique des gaz. Son
générateur de nombres aléatoires consistait a tirer des bouts de papier d'un bocal en
verre. La possibilité de biais était une préoccupation importante ; Il craignait que les
papiers ne soient pas assez bien mélangés en raison de I'électricité statique. Un autre
étudiant (pseudonyme de W. S. Gosset), qui a utilisé I'échantillonnage aléatoire pour
deviner la forme de sa fameuse distribution T.

Une excellente référence sur les origines des méthodes de Monte Carlo est le numéro
spécial de Los Alamos Science, publié a la mémoire de Stanislaw Ulam. Les livres de
Kalos & Whitlock [1986] et Hammersley & Handscomb [1964] contiennent également
de bréves histoires, y compris des informations sur les expériences d'échantillonnage
aléatoire.
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I1.1.3 Pourquoi la méthode de Monte Carlo ?

Pourquoi les techniques de Monte Carlo sont-elles si populaires aujourd'hui ? Nous
identifions un certain nombre de raisons

o Facile et efficace : Les algorithmes de Monte Carlo ont tendance a étre
simples, flexibles et évolutifs. Lorsqu'elles sont appliquées a des systémes physiques,
les techniques de Monte Carlo peuvent réduire des modeéles complexes a un
ensemble d'événements et d'interactions de base, ouvrant la possibilité de coder le
modele comportement a travers un ensemble de régles qui peuvent étre efficacement
mises en ceuvre sur un ordinateur. Cela permet a son tour de mettre en ceuvre et
d'étudier des modeles beaucoup plus généraux que ce qui est possible en utilisant des
méthodes analytiques. Ces implémentations ont tendance a étre hautement évolutif.
Par exemple, la complexite d'un programme de simulation pour une machine
I'installation de réparation ne dépendrait généralement pas du nombre de machines
ou de réparateurs impliqué. Enfin, les algorithmes de Monte Carlo sont éminemment
parallélisables, en particulier lorsque diverses parties peuvent étre exécutées
indépendamment. Cela permet aux piéces d'étre exécutées sur différents ordinateurs
et/ou processeurs, reduisant ainsi considérablement le calcul temps [42].

o Le hasard comme force : Le caractére aléatoire inhérent au MCM n'est pas
seulement essentiel pour la simulation de systemes aléatoires réels, il est également
trés utile pour le calcul numérique déterministe. Par exemple, lorsqu'il est utilise pour
l'optimisation aléatoire, le caractere aléatoire permet aux algorithmes stochastiques
d'échapper naturellement aux optima-locaux, ce qui permet une meilleure exploration
de l'espace de recherche. Cette qualité n'est généralement pas partagée par leurs
homologues déterministes [42].

o Apercu du hasard : La MCM a une grande valeur didactique en tant que
véhicule pour explorer et comprendre le comportement des systémes et des donnees
aléatoires. En effet, nous ressentons qu'un ingrédient essentiel pour bien comprendre
les probabilités et les statistiques est de statistiques est de réaliser des expériences
aléatoires sur ordinateur et d'observer les résultats de ces expériences, c'est-a-dire
d'utiliser la simulation de Monte Carlo. En outre, les statistiques modernes s'appuient
de plus en plus sur des outils informatiques tels que le ré-échantillonnage et le
MCMC pour analyser des ensembles de données trés vastes et/ou de grande
dimension [42].

o Justification théorique : Il existe un vaste (et en croissance rapide) corpus de
mathématiques et les connaissances statistiques qui sous-tendent les techniques de
Monte Carlo, permettant, par exemple, des déclarations précises sur I'exactitude d'un
estimateur de Monte Carlo donné (par exemple, convergence racine carrée) ou
I'efficacité des algorithmes de Monte Carlo. Une grande partie de la recherche
actuelle sur les techniques de Monte Carlo est consacrée a la recherche d'ensembles
améliorés de regles et/ou codages d'événements pour augmenter l'efficacité de calcul
pour les problemes difficiles d'échantillonnage, d'estimation et d'optimisation [42].
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I1.1.4 Applications de la méthode de MC dans diverse
disciplines

La simulation de Monte Carlo a réussi principalement dans les domaines liés a la
modélisation de systemes complexes en recherche biologique, ingénierie,
géophysique, météorologie, applications informatiques publiques études de santé et
finances.

e Biologie et Biochimie : Dans la biologie et la biochimie, La simulation de Monte
Carlo est largement utilisée pour modéliser I’activité moléculaire. Berney et
Danuser (2003) ont décrit leur utilisation de la simulation Monte Carlo lors de la
modélisation de la fluorescence transfert d'énergie de résonance (FRET) technique,
qui mesure les interactions entre deux molécules. Leblanc et al. (2003) ont décrit
I'utilisation de la simulation Monte Carlo pour des molécules systémes appartenant
a des paysages energétiques complexes, et ont offert une nouvelle approche pour
améliorer la convergence de ces simulations. Autres domaines de I’utilisation de la
simulation Monte Carlo liée a la biologie sont dans les domaines de génétique et
des études d’évolution. En génétique, Korol et al. (1998) ont utilisé une simulation
de Monte Carlo pour démontrer les avantages de l'analyse multi-traits dans la
détection des effets de traits quantitatifs. Un défi dans le domaine des études
évolutives est l'assemblage d'un « Arbre de Vie », une arbre phylogénétique
complet utilisé pour mieux comprendre processus évolutifs. Salamin et al. (2005)
ont utilisé la simulation de Monte Carlo pour reconstruire de grands arbres comme
l'arbre de vie, avec des paramétres inférés a partir de quatre grands angiospermes
matriciels d’ADN, qui pourraient radicalement aider les chercheurs a créer cet arbre
[43].

e Engineering : Dans le domaine de l'ingénierie et de la conception informatique,
Bhanot et al. (2005) ont décrit I'utilisation de la simulation lors de lI'optimisation du
probleme de disposition du supercalculateur Blue Gene®/L d'IBM. En géophysique
d’ingénierie, I’analyse Monte Carlo a été utilisée pour prédire stabilité des pentes
pour une variété de facteurs (EI-Ramly, Morgenstern et Cruden, 2002). En génie
maritime, Santos et Guedes Soares (2005) ont décrit une méthodologie probabiliste
qu’ils ont développée pour évaluer la capacité de survie du navire endommageé par
la simulation de Monte Carlo. Lei et al. (1999) ont expliqué leur utilisation de la
simulation Monte Carlo en ingénierie aérospatial a modéliser géométriguement un
ensemble de vaisseau spatial et sa charge utile, en utilisant Le modele de masse
intégrale [43].

e Processus et structures physiques : La simulation directe du processus de transport
des neutrons a été la premiere application de la MCM a l'ére moderne, et les
techniques de Monte Carlo poursuivent d’étre importantes pour la simulation des
processus physiques en chimie, L’¢tude de la cinétique chimique par simulation
stochastique ces méthodes sont apparues dans les années 1970. En plus des
problemes de transports classiques, les techniques de Monte Carlo ont permis la
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simulation du transport de photons a travers les tissus biologiques - - une structure
multicouche complexe et inhomogéne avec diffusion et absorption. Les techniques
de Monte Carlo jouent désormais un réle important dans la science des matériaux,
ou elles sont utilisées dans le développement et I'analyse de nouveaux matériaux et
structures, comme les LED organiques, les cellules solaires organiques et les
batteries Lithium-lon. En particulier, les techniques de Monte Carlo jouent un role
clé dans la conception de matériaux virtuels, ou les données expérimentales sont
utilisées pour produire des modeles stochastiques de matériaux. Les réalisations de
ces matériaux peuvent ensuite étre simulées et des expériences numériques peuvent
étre effectuées sur eux. Le développement physique et l'analyse de nouveaux
matériaux est souvent trés colteux et prend beaucoup de temps. L'approche de
conception de matériaux virtuels permet de générer plus de données que ce qui peut
étre facilement obtenu a partir d'expériences physiques et permet également la
production et I'étude virtuelle des matériaux en utilisant de nombreux parametres de
production différents [42].

e Economie et Finances: Alors que les produits financiers continuent de se
complexifier, les techniques de Monte Carlo sont devenues des outils de plus en
plus importants pour les analyser. Les MCM sont non seulement utilisées pour
évaluer les instruments financiers, mais jouent également un réle essentiel dans
I’analyse des risques. Ces techniques sont particulierement efficaces pour résoudre
des problemes impliquant un certain nombre de différentes sources d'incertitude
(par exemple, les options de panier d'évaluation, qui sont basees sur un portefeuille
d'actions). Récemment, il y a eu quelques avancées significatives dans les
techniques de Monte Carlo pour les équations différentiel stochastique, qui sont
utilisées pour modéliser de nombreuses séries temporelles financiéres, et les articles
suivants. Les MCM s'ont également avérées particulierement utiles dans l'analyse
du risque des grands portefeuilles de produits financiers (tels que les préts
hypothécaires). Une grande force des techniques de Monte Carlo pour I'analyse des
risques est qu’elles peuvent étre facilement utilisées pour exécuter une analyse de
scénario - c'est-a-dire qu’elles peuvent étre utilisées pour calculer les résultats du
risque selon un certain nombre d'hypothéses de modele différentes [42].

e Autres disciplines : En météorologie, la simulation Monte Carlo est utilisée pour
les modéles de systemes météorologiques et leurs résultats. Par exemple,
Gebremichael et al. (2003) ont utilisé l'analyse de Monte Carlo pour évaluer
I'incertitude d'échantillonnage pour les réseaux de pluviométres sélectionnés dans
les précipitations mondiales Projet de Climatologie (GPCP). En santé publigue, la
simulation a été utilisée pour estimer le colt direct de la prévention du diabéete de
type 1 utilisant de l'insuline nasale s'elle devait étre utilisée dans le cadre d'un
systéeme de santé de routine (Hahl et al, 2003). Phillips (2001) a soutenu que La
simulation de Monte Carlo devrait étre utilisée par les organismes de recherche
pour déterminer si oui ou non les futures recherches possibles sont valent vraiment
le colt et l'effort, par modélisation des résultats possibles de la recherche. Boyske
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(2003) simulation de Monte Carlo d'occasion en planification financiere
personnelle, surtout lors de I'estimation combien d'argent il faut pour la retraite et
combien on peut dépenser une fois par an la retraite a commencé [43].

I1.2 Simulation directe par la méthode de Monte Carlo

I1.2.1 Présentation de la méthode DSMC

Les dispositifs microscopiques, comme les micro-turbines ou les échangeurs de
chaleur a micro-canaux, sont couramment utilisés dans 1’industrie. Les écoulements
dans les micro-canaux ont ainsi été discutés dans un grand nombre de travaux aussi
bien d’un point de vue théorique que numérique ou expérimental. Pour étudier les
écoulements gazeux dans ces tubes microscopiques, les méthodes DSMC sont
adaptées mais codteuses en temps de calcul [30, 44].

La methode de simulation directe Monte Carlo (DSMC) a été introduite pour la
premiere fois par Graeme Bird en 1961. La méthode DSMC est la plus utile pour
analyser des flux cinétiques de gaz hors d'équilibre [45]. DSMC méthode est basée sur
des concepts physiques de gaz rarefiés et sur des hypothéses physiques qui forment la
base de la dérivation de I'équation de Boltzmann [46].

L'idée fondamentale de cette méthode c’est de suivre des milliers ou des millions de
particules sélectionnées, statistiquement représentatives, et d'utiliser leurs mouvements
et interactions pour modifier leurs positions et états de maniére appropriée dans le
temps. Chaque particule simulée représente un certain nombre de molécules réelles
[30]. Le calcul DSMC est lancé a partir de certaines conditions initiales et suivies par
petits pas de temps qui peuvent étre lié au temps physique [47].

Les quantités macroscopiques associees aux molécules simulées (positions, vitesses,
énergies) évoluent dans le temps suivant une série d’étapes. Chacune de ces étapes est
subdivisée en deux phases : une phase de mouvement libre et une phase de collisions
ponctuelles et instantanées [30, 48].

La simulation directe par la méthode de monte Carlo (DSMC) est I'une des techniques
numériques les plus courantes qui a été largement utilisé pour modéliser les flux
gazeux dans divers régimes de raréfaction. DSMC est une méthode probabiliste basée
sur les particules pour résoudre I'équation de Boltzmann basée sur la théorie cinétique
[49].

La méthode de DSMC adopte un point de vue différent des codes de “Computational
Fluid Dynamics’’ (CFD) traditionnels qui traitent le fluide comme un milieu continu.
DSMC traite les trajectoires de maniére stochastique. Elle est donc basée sur un
principe de moyennisation pour obtenir les grandeurs physiques [50].
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La plupart de temps nous utilisons la méthode de DSMC dans les milieux raréfiés. La
raréfaction d’un milicu sera distinguée du libre parcours moyen A représenté sur la
figure 11.1. La distance parcourue par la particule entre chaque collision, c’est ce qu’on
appel le libre parcours moyen A. Et comme nous I’avons vu dans le chapitre précédent
la raréfaction du gaz augmente lorsque le libre parcours moyen des molécules

augmente.

Collision 3

Collision 2
Collision 1

Figure Il. 1 Libre parcours moyen : moyen des distances parcourues par une
particule entre chaque collision [50].

Le nombre adimensionné de Knudsen découverte par le physicien Danois Martin
Knudsen, détermine le domaine de validité des équations et méthodes numériques.

A
"1

A : Libre parcourt moyen des molécules.
L : La longueur caractéristique de I’écoulement.
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: : , : . : Free
Conftinuum : Slip : Transition :
: : - molecular
: : = |Collisionless
BoltZzmann equation: E Boltzmann

equation

DSMC :

Navir—Sfokes
equ%ﬁons

0.0 0.01 0.1 10.0 Kn

Knudsen number
Figure Il. 2 Classification des régimes d'écoulement [51].

® Le régime continu: Kn < 103 dans ce cas les effets de raréfaction sont
négligeables, 1I’écoulement est alors correctement modélisé par les équations de
Navier—Stokes associées aux conditions classiques de continuité de la
température et de la vitesse a la paroi [29, 30].

® Le régime de glissement (slip flow regime) : 10° < Kn < 107, régime dans lequel
les effets de raréfaction sont localisés prés de la paroi. Les équations de
Navier-Stokes avec des conditions de glissement aux parois ou les équations de
Burnett [30, 48].

® Le régime de transition : 10" < Kn < 10*}, les équations de Navier-Stokes ne
sont plus valables. Dans ce cas, les modélisations basées sur les équations de
Boltzmann ou les simulations directes par la méthode de Monte Carlo sont plus
adaptées [28,30].

® Le régime moléculaire libre : Kn > 10*1, les collisions entre molécules sont alors
d’occurrence négligeable, comparées aux collisions entre molécules et parois
[29, 30].

Bien sdr, dans cette classification, les bornes en Kn sont approximatives et elles vont
dépendre du type de micro-systeme étudié [28, 30].

La technigue DSMC est applicable dans tous les régimes. Elle peut capturer
correctement tous les effets de raréfaction sans utiliser de parametres d'ajustement. En
plus, il est relativement facile d'inclure des €léments physiques supplémentaires, tels
que les réactions de surface et l'ionisation. Bien que DSMC soit un allié de calcul
intensif, il peut étre efficacement parallélisé et les délais d'exécution pratiques peuvent
étre atteints [52].
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I1.2.2 Principe de la méthode DSMC

Le gaz peut étre décrit comme un groupe des molécules faiblement liées et presque
indépendantes, ces molécules sont on vol libre ou en collision [30, 64, 65].

Le principe de la méthode DSMC consiste a faire une expérience numérique dans
laquelle on simule un nombre limité de molécules tests, chacune d’elle étant
représentative d’un grand nombre de molécules réelles, comme le monte la figure 11.3

[30].

Molécules simulées ou molécules test

Molécules réelles

(b)

Figure Il. 3 Molécules réelles (a) et les molécules simulées (b) [30, 64, 65].

L'hypothése essentielle de la méthode DSMC est la possibilité de découpler le
déplacement des molécules de la collision intermoléculaire (pour la phase de collision,
on a deux situations: la collision molécule-molécule et la collision molécule-paroi) sur
un laps de temps tres court, qui correspond au pas de temps de la simulation. Durant
chaque pas de temps At d'une simulation DSMC, on doit effectuer deux opérations

[30, 53]:

- Le déplacement a vitesse constante (propre a chaque molécule) de toutes les
molécules sur une durée At. Dans le cas ou une collision entre les molécules et la paroi
interviendrait dans cet intervalle de temps, la vitesse des molécules concernées doit
étre recalculée avec la loi de réémission.

- Le calcul d'un nombre représentatif de collisions intermoléculaires, nombre adapté au
choix du pas de temps At.
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I1.2.3 Procédure et techniques de DSMC

Le cceur de l'algorithme DSMC se compose de cing processus principaux :
Initialisation, mouvement des particules, l'indexation et le suivi des particules,
simulation de collisions de particules et propriétés des particules d'échantillonnage.
Ces étapes seront discutées plus en détail ci-dessous [30, 64, 65] :

I1.2.3.1 Initialisation

Une simulation DSMC garde une trace du mouvement dépendant du temps d'une
énorme quantité de molécules. Comme un calcul CFD continu, la simulation DSMC
procéde d'un ensemble de condition initiale prescrite. Les molécules sont initialement
distribuées dans le domaine de calcul.

Ces molecules simulées, représentant chacune un grand nombre de molécules de gaz
réelles, se voient attribuer des vitesses aléatoires, généralement basées sur la
distribution d'équilibre. Les molécules sont initialement distribuées dans le domaine de
calcul. Ces molécules simulées, représentant chacune un grand nombre de molécules
de gaz réelles, se voient attribuer des vitesses aléatoires, genéralement basées sur la
distribution d'équilibre. Des tailles et des poids moléculaires physiquement corrects
sont utilisés dans le calcul des propriétés du gaz. La position, vitesse, section efficace
de collision et température des molécules, et les conditions aux limites déterminent
I'évolution ultérieure du systéeme. Par consequent, pour les problémes non
stationnaires, la solution peut dépendre du choix particulier de la frontiére initiale et de
I'entrée [47].

I1.2.3.2 Mouvement des particules

Cette étape dans DSMC consiste a faire évoluer la position de toutes les particules vers
l'avant dans le temps en fonction de leur vitesse au début du pas de temps. La longueur
du pas de temps est choisie étre inférieur au temps moyen de collision Atc, qui est le
rapport du libre parcours moyen a la vitesse moléculaire efficace. Lorsque Atc est
calculé, il est généralement de I'ordre de 107*° secondes pour la plupart des flux [13].

Au cours de son déplacement, la molécule peut rencontrer quatre situations [30] :

- Collision avec les parois.

- Collision avec une autre molécule.

- La molécule sort du domaine de calcul : elle sera éliminée

- La molécule ne rencontre aucune des trois possibilités ci-dessus : elle change
uniquement de position pendant son déplacement. Dans ce cas cette phase se
résout sans difficultés particuliéres, seules les positions des particules sont
modifiées, les vitesses et les énergies internes restent inchangees [30].
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I1.2.3.3 Indexation des particules

Apres avoir défini la position et la vitesse, toutes les particules sont déplacées sur des
distances adaptées a leurs composantes de vitesse et a la taille du pas de temps. Aprés
avoir déménagé les particules, leur emplacement dans le domaine de calcul est
déterminé. Cela peut étre obtenu de différentes maniéres. Pour les grilles cartésiennes,
la nouvelle position des particules est facilement identifiée, et la cellule de destination
est calculée en utilisant le schéma d'indexation défini par Bird [46].

Pour des calculs plus efficaces, le volume de I'écoulement simulé est divisé en
cellules, chacune mesurant approximativement un tiers du libre parcours moyen du
gaz. Au cours de la deuxiéme étape, les particules peuvent quitter une cellule et entrer
dans une autre cellule. Parce que potentiellement des millions de particules sont
suivies, il est important que cette étape soit efficace [18].

I1.2.3.4 Collision des particules

Le processus de collision moléculaire est modélisé statistiquement, ce qui est différent
a partir de méthodes de simulation déterministes telles que MD. Seules les particules
dans une cellule de calcul sont considérées comme des partenaires de collision
possibles. Avec chaque cellule, un ensemble représentatif de collisions est pris en
compte et des paires de collisions sont sélectionnées au hasard [54].Les vitesses post-
collision sont déterminées avant que les particules ne soient autorisées a déplacer pour
le pas de temps suivant. Le découplage des mouvements moléculaires et la collision
intermoléculaire nécessitent que At soit inférieur au temps moyen de collision
[47].Une explication plus détaillée de cette phase est suivie :

On considere un volume de gaz qui est complétement isolé de toute influence
extérieure. Si ce gaz reste non perturbé pendant un temps qui est suffisamment long en
comparaison avec le temps moyen de collision, alors il peut étre considéré comme
étant dans un état d'équilibre (Bird 1994) [30].

Considérer les molécules de classe ¢ avec une densité numérique supposée An. La
vitesse relative de la molécule test par rapport aux molécules de champ de classe ¢ est
[54].

> 2 -

Cr=Ct-C
Une telle collision est possible si le centre des molécules de calasse ¢ se trouve dans le
cylindre de volume ““otCr At’” figure 11.5 avec o est la section efficace de collision, et
cr= || cff| [30].
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Une Collisiop

section efficace

de collision ot

Figure Il. 4 Collision entre molécules [64, 65]

En supposant que les molécules soient des spheres rigides de diametre d, deux
molécules se rapprochant entrent en collision lorsque la distance entre les centres
diminue a d, comme illustré a la Figure 11.6. La section efficace totale de collision, o,
pour de telles collisions entre deux molécules de sphéres rigides est

Oot— nd2

Avec d: le diamétre de la molécule

sphéres rigides

section efficace
de collision ot

Figure Il. 5 Collisions binaires de molécules de sphére rigide de diamétre d [64, 65]
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Donc la molécule test entrerait en collision avec n'importe quelle molécule de champ
de classe ¢ qui a son centre dans le cylindre de volume ‘ot cr At”’. Le nombre de ces
molécules est ““An ot ¢ At”’, qui est juste la probabilité d'une collision entre la
molécule a tester et une molécule de classe ¢ dans l'intervalle de temps At. Le taux de
collision avec une molécule de classe ¢ est alors ““cicr An’> [64].

Maintenant nous allons calculer le nombre de collisions entre molécules simulées, tout
en respectant la fréquence de collision v du gaz réel. L’inverse de cette fréquence v est
notée 1=1/v : c’est le temps moyen de vol qui correspond au temps moyen écoulé entre
deux collisions.

La fréquence de collision (taux moyen de collision) est donc obtenue en sommant sur
toutes les vitesses possibles :

An
v=Y(AnoiC)=n Z(? Gt Cr)
n : la densité numérique de gaz reel

An : la fraction des molécules dont la vitesse est comprise entre € et AC.

et v =n (G,C,.); Une barre au-dessus d'une quantité ou d'une expression indique la
valeur moyenne de toutes les molécules dans I'eéchantillon.

- An
Avec (61C) = X (— 6t Cr)

La section efficace de collision ot est constante, pour les spheres rigides identiques.
On peut écrire :

A A — —
o= nZ(?n 6t Cr) = nth(?n C) = n o6 = h Td? G

_ A
avec Cr = Z(?n Cr).

Le nombre total de collision par unité de volume dans échantillon est donné par la
relation suivante :

1 1 ,—
Nc =Enu:En2 (ctcr)

Le facteur de symétrie de moitié est introduit pour éviter un double comptage de
collision car chaque collision implique deux molécules.

40



Chapitre II : La simulation directe par la méthode de Monte Carlo
(DSMC)

Plusieurs schémas de modélisation de collision différents ont été formulés et appliqués
dans le Méthode DSMC. Parmi elles, la technique Time-Counter (TC), Null-Collision
(NC) technique, No-Time-Counter (NTC) proposé par (Bird 1994). Le modele
actuellement préféré est la technique sans compteur de temps (NTC) [46].

e Méthode Non Compteur de Temps

Diverses procédures d'échantillonnage aléatoire des collisions au sein d'une cellule ont
été développées au fil des ans. Mais ici seule la technique la plus efficace et la plus
largement utilisée est décrite, a savoir la méthode compteur sans temps (NTC)
proposée par G.A Bird et validée par M.A. Gallis et al [55].

On considére une cellule de volume Vcen occupée par Ns particules de simulation qui
chacune, représente Nr molécules. La probabilité Pco de collision entre deux particules
simulées durant un intervalle de temps At est égale a [56]. :

Pcoi= Nr ot Cr At / Vel

La vitesse relative ¢ varie avec le choix de la paire de molécules simulées et la section
efficace de collision ot est généralement une fonction de la vitesse relative, mais les
autres quantités dans 1’équation sont indépendantes de ce choix. Le nombre moyen de
molécules dans la cellule nVcen et le nombre moyen de molécules simulés est [30] :

Ns= nVcen/ Nr

L'ensemble complet des collisions pourrait étre calculé en sélectionnant toutes les
Ns(Ns-1)/2 paires dans la cellule et calculer les collisions avec une probabilité Pcol.
Ceci est inefficace car le nombre de collisions potentielles est proportionnel au carré
de Ns et la probabilité Pco est souvent trés petite, donc beaucoup de temps de calcul
sera perdu en calculant des paires qui ne se heurteront pas. C'est ici qu'apparait la
procédure NTC [57].

Parmi toutes les paires, la valeur maximale de ot cr est estimée. Cela donne la
probabilité maximale qu'une collision se produise :

Pcolmn= NR (Gt Cr)max At Ve

En divisant la probabilité Pco par la probabilité Pcoimax), NOus obtenons la probabilité
qu’une collision résulte de la paire sélectionnée, et elle est donnée par le rapport
suivant :

(Gt Cr)

(Gt Cr)max
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La quantité (ot Cr)max €St Une estimation par exceés de la valeur maximale de la quantité
(ot cr) [30]. Le parametre (ot Cr)max doit étre stockeé pour chaque cellule (ce parametre
est préférable d'étre défini initialement comme une petite valeur) et est
automatiquement mis a jour si une valeur plus élevée est obtenue pour lui lors de
I'échantillonnage. Le temps de calcul de cette méthode est linéairement proportionnel
au nombre de molécules [58].

(ot cr)max €st un majorant plausible de la quantité ot c.. On majore la quantité oicr par
26tCr, OU Cr est une valeur moyenne de la vitesse relative proposée par Bird (1994). Le
nombre de paires a sélectionner s’obtient en multipliant I’équation de Pcolmay par N2 /2
qui est une bonne approximation de Ns(Ns — 1)/2. Cette quantité ¢tant fluctuante au
cours de la simulation, Bird (1994) a proposé de la remplacer par le produit de la
valeur instantanée de Ns et de sa valeur moyenne temporelle Ns. La méthode <NTC>>
consiste a restreindre les collisions aux particules ainsi selectionnées [56],

Nsei= %2 Ns Ns NR(Gt Cr)max At Ve

Nsel : est le nombre de paires de particules selectionnées dans la cellule durant un pas
de temps.

I1.2.3.5 Evaluation des propriétés des particules
d'échantillonnage

La cinquieme et derniére étape consiste a calculer les quantités d'‘écoulement
macroscopiques (ex., vitesse a l'intérieur de la cellule) a partir des quantités
microscopiques (par exemple, la vitesse des particules individuelles) dans chaque
cellule. Cela peut étre fait dans un processus similaire a celui utilisé dans MD. A ce
point, la simulation peut se terminer ou peut revenir a la premiére étape. Une certaine
quantité d'itérations est nécessaire, méme avec des flux constants, pour atteindre I'état
d'équilibre apres la période transitoire de démarrage initial.

I1.2.3.5.1 Grandeurs macroscopiques dérivées de DSMC

Dans un code basé sur une méthode DSMC, les grandeurs macroscopiques telles que
la densité, la vitesse, ou la pression d'un gaz sont obtenues a partir de moyennes des
grandeurs microscopiques associées aux molécules. Les valeurs moyennées sont
notées a l'intérieur du signe < > [50].

Veuillez noter que chaque molécule simulée représente en fait un groupe de
molécules. On parle de la représentativité ou du poids de cette molécule numérique
qu’on distingue de la molécule réelle présente physiquement.

Soit donc une maille de volume V constituée a une itération k d'un ensemble de N
particules de méme masse m. Les caractéristiques macroscopiques dans cette maille a
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l'instant correspondant vont étre déterminée a partir des moyennes des grandeurs
microscopiques et de lI'application des lois de Newton de la maniére suivante :

e Densité Numerique et masse volumique de gaz :

La densité numérique du gaz se calcule avec la relation suivante :

n=—
%4
N représente le nombre de molécules ou (la représentativité) et V représente le
volume de la cellule.

La masse volumique p correspond a la somme des masses de chacune des molécules
de I'élement de volume. Si I'on considere que toutes les molécules Ont la méme masse,
la somme des masses vaut Nm

_(Z¥m;)  Nmy
vV v

= nm

m : La masse d’une molécule.
e La vitesse macroscopique de gaz :

La vitesse macroscopique U correspond a la vitesse moyenne des particules :

ﬁ _ (Z{\I Ei)

N
e La pression et la température de gaz :

La moyenne de I'énergie cinétique associée au mouvement thermique ou de translation
. , 1 ' . . S
d'une molécule est Emc*2 et I'énergie spécifique associée a ce mouvement est

k2

1
etr:E<C

On donne la loi des gaz parfait par PV = nRT, avec R = r.M la constante universelle
des gaz parfait, donc PV = mrT.

Ona p =~ =n.m,donc P = prT = nkT.

Ici k est la constante de Boltzmann qui est liée a la constante universelle des gaz R
park = R/N,. Aussi m = M/N, et la constante spécifique de gaz r = R/M, de
sortequek = m.r.

La température thermodynamique T est essentiellement une propriété de gaz
d'équilibre, mais la comparaison ci-dessus montre que I'équation d'état des gaz parfaits
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s'appliquera a un gaz dilué, méme en situation de non-équilibre, pour une température
cinétique de translation Ty, [59] définie par :

3 1
Ethr = € = 2 <
Donc
3 542
Ethr = Em <Cc >

Ou Ty est la température translationnelle du gaz. ¢* représente la vitesse d’agitation de
la molécule. Elle est égale a la différence entre la vitesse moléculaire ¢ et la vitesse
macroscopique du gaz U(u, v, w) : cF=c—-U

Nous nous limitons dans ce qui suit a 1’é¢tude des gaz mono et diatomique avec un
mode purement translationnel. A partir de 1’égalité précédente on déduit que :

T, = <%
=—<C

tr 3k

AvVec <&’ >= (Tc2+Xc2+Xc2)-U?

ouu = ||U
e L’Energie Interne de Gaz :

On peut généralement supposer que les molécules monoatomiques ne possédent
gu'une énergie translationnelle. Par conséquent, dans un gaz monoatomique, la
température de translation peut étre considérée simplement comme la température T.
Cependant, les molécules diatomiques et poly-atomiques possédent également une
énergie interne associée aux modes d'énergie rotationnelle et vibrationnelle. Puisque
trois degrés de liberté sont associés au mode de translation, une température Tine pour
les modes internes peut étre définie de maniere cohérente avec la température de
translation tel que [59, 60].

< et >= %kTint

Ou ¢;;, est le nombre de degrés de liberté correspondant a cette énergie et T;,, est la
température interne, qui peut étre rotationnelle ou vibrationnelle. Pour un mode
rotationnelle la valeur de {;,, dépend du rapport des chaleurs spécifique vy :

_5-3y
=1

in
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Dans le cas des molécules monoatomique, y prend la valeur 3/5, d’ou ;, =0 , et
Dans le cas des molécules diatomiques, y est égale a 7/5, par conséquent {;,, = 2. Dans
notre cas, les deux modes internes de vibration et de rotation sont négligés [30].

e Nombre de Reynold et Nombre de Mach :

Le nombre de mach se rapporte a plusieurs grandeurs qui sont la vitesse
macroscopique U, la pression P, la masse volumique p et le rapport des chaleurs
massiques y :

Comme on a vu au premier chapitre il y a une relation entre les trois nombre
adimensionnels Kn, Ma, et Re.

Ils existent plusieurs cas :

\ I Ma 2
Dans le cas des sphéres rigides : —= [— Kn
Re Yy
, . 5T Ma
Le cas d’un gaz monatomique : Re = |— —
6 Kn
. . 7t Ma
Le cas d’un gaz diatomique : Re = |— —
10 Kn

I1.2.4 Collision binaire élastique

Les collisions moléculaires sont le processus le plus fondamental dans les gaz. Des
collisions moléculaires se produisent fréquemment. Il peut y avoir n'importe quel
nombre de molécules impliqué dans une collision. La cinématique et la dynamique
d’une collision qui n'implique que deux molécules, ou collision binaire, sera
introduite. La collision binaire est la plus pertinente pour la plupart des analyses de
micro-flux avec des effets de gaz raréfié [47].

Habituellement, dans les gaz dilués, les collisions intermoléculaires sont considérées
comme un binaire traiter. De plus, une collision élastique est définie comme une
collision dans laquelle il n'y a pas d'échange d'énergie entre les modes translationnel et
interne. Les vitesses de pré-collision de deux particules en collision peuvent étre
désignées par c1 et c2. Si les propriétés physiques et les trajectoires de ces particules
sont connues, les vitesses post-collision c¢; et c; peut étre déterminé. Afin de
déterminer les vitesses post-collision, la courbe linéaire de la quantité de mouvement
et de I'énergie doivent étre conservées pendant la collision [46],
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mycy + Mycy = Myci + mycy = (Mg + My)Cpy vvn e oo (a)
myc? +myck = myct® + mycy” . (b)

Ou my et my sont la masse des deux particules sélectionnées pour le processus de
collision, et cm est la vitesse du centre de masse des deux particules comme suit,

mycy +myc, Mmyci +mycy

C = - . C
m my +m, my +m, ©

L'équation (a) montre que la vitesse du centre de masse ne change pas avec le
processus de collision. De cette facon, les valeurs pré- et post-collision de la vitesse
relative entre les particules peut étre définie par :

Cr =C1—Cy Cr =0C] —Cy verrrennn (d)

Les equations (a) et (d) peuvent étre combinés pour fournir les expressions suivantes :

m; m;

Cr Cy = Cpm — ————Crurernnn (e)

Ci{ = Cpyy +
1 m my+m,

mq+m,

De méme, les composantes post-collisions sont définies par :

* m2 * * m2 *
C1—Cm+mcr CZ_Cm_mcr ......... )

On suppose que les particules sont des centres de force, c'est-a-dire que la force entre
elles agit seulement entre leurs centres. De ce fait, tout au long de la collision,
intermoléculaire la force et les trajectoires restent dans le méme plan qui a été
précédemment déterminé par les vitesses de pré-collision.

L'équation de conservation de I'énergie (b), peut étre réecrite en utilisant les équations
(e) et (f) comme suit,

myc? +myc? = (my + my)ck + muck......(g)
%2 %2 _ 2 %2
mqic;” +myc;” = (mg +my)cy, + mpcy . (h)

ou my , appelé masse réduite, est donné par,

m;m;

Une comparaison entre les équations. (g) et (h) avec I’équation (b), montre que
I'amplitude de la vitesse relative ne change pas dans le processus de collision,
c'est-a-dire,
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I1.2.5 Les Interactions gaz-paroi

Dans le cas des gaz raréfie L’autre situation qui conduit au changement de vitesse
moléculaire est I’interaction avec une paroi [48].

Seuls deux modeles théoriques d'interaction moléculaire gaz-surface, spéculaire et les
réflexions diffuses sont illustrées sur la figure 11.7.Elles sont généralement utilisées
dans les applications DSMC. Ces deux modeles ont été initialement proposés par
Maxwell en 1879. Les conditions aux limites sont directement appliquées aux
molécules individuelles interagissant avec une surface spécifique [54].

i1 BI////////// /

Figure Il. 6 Modeéles de réflexion spéculaire (A) et diffuse (B) pour les interactions
gaz-surface

I1.2.5.1 Modele de réflexion spéculaire

Pour le modeéle de réflexion spéculaire, l'interaction gaz-surface est traitée comme
parfaitement élastique. De plus, la surface est lisse, comme un miroir idéal, et
I’incidente molécule est réfléchie de telle sorte que sa composante de vitesse normale
a la surface est inversée, tandis que la composante parallele est conservée. Ce type
d'interaction est parfaitement élastique et ne représente pas de Véritables interactions
molécule gaz-surface. Il est utilisé principalement pour les frontieres ou la
conservation du nombre de molécules est requise et pour les lignes de symétrie. Lors
de l'utilisation du modele de réflexion spéculaire, les couches limites visqueuses et
thermiques adjacentes aux limites sont absentes [54].

I1.2.5.2 Modéle de réflexion diffuse

Pour le modele de réflexion diffuse, l'interface moléculaire gaz-surface n'est pas lisse.
Les composantes de vitesse des molécules réfléchies sont distribuées selon une
distribution d'équilibre appliquée a la moitié d'un angle solide. L'équilibre de la
distribution est basée sur une température réfléchie, T,, qui n'est pas nécessairement la
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méme comme la température de paroi Tw [54]. Il est naturel de penser que le gaz
réfléchi, par rapport a celui incident, aura tendance a ajuster sa température a la
température de surface. L'étendue de cet ajustement est donnée par le coefficient
d'accommodation thermal [57].

I1.2.5.3 Coefficient d’accommodation

On appelle coefficient d'accommodation oo d’une grandeur Q (énergie cinétique
normale, tangentielle, totale, énergie interne, quantit¢ de mouvement normale et
tangentielle) le nombre adimensionnel défini par Bird (1994) et Lengrand (2003) et a
la suite des travaux d’ Ameur et al. [64, 65] :

Ogp = Q; - QT‘)/(Ql —Qw)

Donc : Qr = (1—109)Qi +00Qu
Avec : Qi: la densité de flux incident de la grandeur Q.
Qr: la densité de flux réfléchi effectivement.

w: la densité de flux qui serait réfléchi si les molécules subissaient une réflexion
diffuse avec accommodation parfaite.

I1.2.6 Les modeles moléculaires pour DSMC

Il existe plusieurs approches pour modéliser les molécules et leurs interactions dans un
gaz. Le choix du modéle moléculaire va jouer un réle dans les collisions par le biais de
la surface de collision [50].

Le modele moléculaire est également nécessaire pour calculer la section efficace
totale, ce qui est nécessaire pour calculer la fréquence des collisions. La frequence de
collision est un paramétre clé pour definir le pas de temps de la simulation. Un modéle
impligue toujours un certain degré d'approximation et le but ici est d'utiliser un modéle
qui conduit a un accord suffisant entre la théorie et I'expérience. Ici seront présentés
seulement cing modeles qui sont couramment utilisé dans DSMC. Ce sont le modéle
de loi de puissance inverse (IPL), le modéle de sphére rigide (HS), le modéle de
sphére rigide variable (VHS), le modele de sphere molle variable (VSS) et le modele
de spheére rigide genéral (GHS).

I1.2.6.1 Modele en loi de puissance inverse (Inverse Power
Low IPL)

Un modeéle plus approprié d'écoulements a haute température, ou intermoléculaire la
répulsion prévaut, est le modeéle de loi de puissance inverse (IPL).
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Ce modele est appelé aussi le modéle de force répulsive en puissance (El Fadili 1987).
D’aprées Bird (1994) et kandlikar et al (2005) ce modele est défini par :

9

F=E

Ou le terme de potentiel :

® = Y
G

La force F représente la force répulsive par laquelle deux molécules séparées d’une
distance d peuvent interagir, 9 et n représente des constantes.

A partir de cette expression, l'angle de déviation peut étre calculé. Un inconvénient
pratique important de ce modele est que pour un n fini le champ de force s'étend a
I'infini et l'intégrale pour le total de la section transversale diverge. Cela signifie que
deux molécules ont toujours une collision d'une sorte d’interaction. Cependant, la
plupart de ces interactions impliquent des déflexions extrémement légeres parce que
les molécules sont eloignées les unes des autres [57]. En pratique, une coupure finie
sur le champ de force est utilisée donc une section transversale finie peut étre calculée.
Mais comme cette coupure est arbitraire, la section efficace totale résultante ne
convient pas pour régler la frequence de collision effective ou le libre parcours moyen.
Le modeéle de loi de puissance inverse est le modeéle le plus réaliste du point de vue
analytique. Il est donc utile pour les études analytiques. Cependant, ce n’est pas un
modeéle approprié pour les collisions de simulation directe [55, 57].

I1.2.6.2 Modele de sphere rigide (Hard Sphere HS)

Le mode¢le de la sphere dure (HS) est un cas particulier du modele IPL avec 1= 0a Un
autre cas particulier est le modele Maxwell avec 1 = 5. La valeur de n pour le HS
modeéle et le modéle de Maxwell sont généralement acceptés comme les cas limitent
pour les molécules « rigides » et « molles », respectivement. Pour une vraie molécule
monoatomique, I'efficacité de la valeur de n est d'environ 10 [54].

Pour le modele HS, il a été montré que la section efficace totale ot est constante,
comme indiqué précédemment avec l'équation suivante o= md? La diffusion
moléculaire est isotrope de sorte que la vitesse post-collision est uniforme dans l'angle
solide. Le modele HS est simple et facile a intégrer dans les procédures DSMC.
Cependant, sa principale lacune est que cette loi de dispersion n'est pas réaliste. Pour
un gaz réel, «or est une fonction forte de c, et I’énergie de translation relative ey,
donnée par
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Dans le modéle HS, le coefficient de viscosité i est proportionnel & T%, au lieu de la

Variation T%7° plus réaliste (Bird 1994) [54].

I1.2.6.3 Modéele de sphére rigide variable (Variable Hard
Sphére VHS)

Le modéle VHS prend le meilleur de deux modeles IPL et HS, en reproduisant une loi
de viscosité en puissance assez réaliste comme le fait le modéle IPL et un calcul de
collision assez simple comme le fait le modéle HS. Les molécules VHS sont
considérées comme des sphéres rigides dont le diamétre s’adapte suivant la vitesse
relative en module c, de la partenaire de collision [30].

Le modéle VHS est actuellement le modele le plus utilisé en direct simulation Monte
Carlo (DSMC), en raison de sa simplicité et son approximation effective du potentiel
intermoléculaire reéel.

A partir de la théorie de Chapman-Enskog appliquee a la solution de I'équation de
Boltzmann, on peut calculer I'expression du coefficient de viscosité pour un gaz
simple

1
15m~NrnrT (T)“’_E

Hvas = L
8(z-0) I(3-0)o

La fonction gamma est définie par :
|
F(x) = -]. tx_l e_x dx
0

La section efficace de collision oy est calculée sous la température de référence To.

Et:
9
Yoo = 8 vy r (7 B a))
VHS 15mn\/2anF(§_w)
2
Or:
[M(x+1) = «! Pour x entier
F(x+1) = 2T (x) Dans le cas général
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I1.2.6.4 Modele de sphere molle variable (Variable Soft Sphere
VSS)

Un modele plus complet que le modéle précédent VHS, proposé par Koura et
Matsumoto [(1991) (1992)] c’est le modéle de Sphére Molle Variable (VSS). Ce
modéle permet une meilleure modélisation physique.

Le modele VSS est une extension du modéle VHS, il nécessite d’introduire dans
I’expression du libre parcours moyen A, et de la fréquence de collision v un paramétre
a lié¢ a I’angle de la molécule aprées collision [30].

Des explications détaillées sont données dans Lengrand (2003).

I1.2.6.5 Modéele de sphere rigide généralisée (The Generalized
Hard Sphere GHS)

Le modele de sphere dure genéralisée (GHS) (Hash et Hassan 1993) est une extension
des modeles VHS et VSS. Il porte la méme relation avec la classe de potentiel
Lennard-Jones (L-J) que les modeles VHS et VSS conventionnels portent au potentiel
IPL. La distribution de diffusion est celle de la sphere dure ou molle, mais la variation
de la section efficace totale en fonction de I'énergie de translation relative mime celle
de la potentiel attractif-répulsif correspondant. Il est mis en ceuvre a travers les
parametres qui décrivent les potentiels intermoléculaires, et peuvent donc utiliser la
base de données existante qui a été constituée a partir des mesures propriétés de
transport des gaz reels [54, 47, 59, 60].

I.3 Conclusion

Au cours de ce chapitre, nous avons présenté un apercu de la simulation de Monte
Carlo dans sa forme génerale. Aprés cela, nous avons alloué la plus grande part afin
d’introduire la simulation directe par la méthode de Monte Carlo (DSMC) (définition,
principe et procédure). Nous avons également cité quelques concepts et définitions
dont dépend la simulation numérique au cours du troisiéme chapitre.
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Chapitre III : Modélisation et résultats numériques

II1.1 Introduction

Les recherches sur les microsystemes électromécaniques (MEMS) est de plus en plus
répandue, a la fois dans les recherches scientifique que dans les applications
commerciales. Les échelles de longueur caractéristiques qui régissent le transport de la
quantité de mouvement et d'énergie entre les MEMS et leur environnement sont
généralement de l'ordre du micron. Avec la demande croissante de dispositifs
mécaniques de taille micron il est trés important de comprendre le comportement des
écoulements micro-fluides. Les simulations numériques permettent de prédire
I'écoulement des fluides et le transfert de chaleur dans les dispositifs mécaniques et
d'évaluer les performances d'un nouveau micro-dispositif avant la fabrication du
matériel. Les majorités des méthodes de dynamique des fluides numeériques (CFD)
pour étudier I'écoulement des fluides sont basées sur les équations d'Euler ou de
Navier-Stokes. Les MEMS, cependant, sont souvent utilisés dans des environnements
gazeux aux conditions atmosphériques, ou le libre parcours moyen des molécules est
d'environ 70 nm [61]. Le rapport entre le libre parcours moyen (1) et la dimension
caractéristique (L) peut étre appreciable. Ce rapport, connu sous le nom de nombre de
Knudsen (Kn = A/L), est utilisé pour indiquer le degré de raréfaction de I'écoulement.
Lorsqu'il augmente, I'échange de quantité de mouvement et d'énergie entre les
systémes et l'environnement présente un comportement qui peut étre attribué a la
composition moléculaire discrete de ’environnement [61].

En général, lorsque Kn=0.01, l'effet de raréfaction tend a étre significatif. Par
conséquent, la CFD devient imprécis lorsqu'elle simule I'écoulement autour des
dispositifs présentant de taille micrometrique.

Dans le cadre de la dynamique des gaz raréfiés, de nombreuses études théoriques,
numériques et expérimentales, en régime continu, glissant, de transition et moléculaire
libre, se sont focalisées sur ces écoulements. Les simulations directes de Monte Carlo
(DSMC) sont bien adaptées a la gestion des écoulements microfluidiques, et donnent
d’excellents résultats dans le cas des régimes de transition [62].

La simulation directe par la méthode de Monte Carlo (DSMC) est une technique de
modélisation numérique a base de particules mise au point par G.Bird. Elle permet de
calculer les trajectoires d'un grand nombre de particules et calcule les quantités
macroscopiques par échantillonnage des propriétés des particules. Le seul
inconvénient de la méthode DSMC est le colt du temps de calcul tres élevé.

Dans ce chapitre, nous présentons une modélisation de 1’écoulement de gaz de
monoxyde de carbone (CO) dans un micro-canal, en utilisant la simulation directe par
la méthode de Monte Carlo, dans le but de vérifier une loi de Darcy a travers le miro-
canal étudié.
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I11.2 Position de probleme

Pour la présente étude, I’écoulement de gaz de monoxyde de carbone (CO) a travers
un micro-canal se connecte entre deux réservoirs (voir Figure 111.1). L’écoulement est
stationnaire et plan. Pour simplifier, nous supposerons que la molécule est
monoatomique ; Le cas des molécules diatomiques est pensez naturellement.

Les deux reservoirs sont identiques avec les dimensions suivantes : Longueur ¢’= 7
um et hauteur H= 5 pum. La géométrie du micro-canal qui relie les deux réservoirs est :
Longueur {= 10 pum et hauteur h=1 pm.

Le tracé BCDE représente la paroi solide du micro canal, c'est-a-dire la paroi sur
laquelle les conditions aux limites de réflexion diffuse sont appliquées. La géométrie
inclut deux régions I’une est la région d’entrée de longueur (AB= (’) et I’autre est la
région de sortie de longueur (EF= £’). Des conditions de symétrie sont appliquées sur
les surfaces (AB), (EF) et sur ’axe (X1X2). On introduit un repére orthonormé
(O,x,y), I’origine O = xg étant au centre de micro-canal comme montre la Figure 111.1
et 'axe (O, x) étant un axe de symétrie.

Les conditions aux limites sur la surface de sortie (x2F) sont la pression constante
Pout= 1bar. On suppose que I’écoulement est isotherme a la température 300K a
I’entrée et a la sortie et sur la paroi solide la température est la méme et fixée a 300K.
Sur la paroi solide, le coefficient d’accommodation est égal a un (o = 1), cela signifie
gue nous avons une accommodation parfaite.

L'écoulement est créé dans le domaine par les gradients de pression. Le débit est dirigé
de la gauche vers la droite pression. Pin représente la pression a I'entrée du premier
réservoir (1) et Pout st la pression a la sortie du deuxiéme réservoir (2). Pour tous les
calculs, nous avons fixé Pout = 1bar dans la région de sortie et nous avons varier Pin
dans la région d’entrée, pour que la différence de pression entre 1’entrée et la sortie
varie de 0.1 bar a 5 bar.

Le programme utilisé pour toutes les simulations numériques est appelé code DS2V et
est donné par Bird dans la version 3.4.01 (Bird 2005).

Le gaz étudié est le monoxyde de carbone (CO), ses propriétés moléculaires sous les
conditions standards de température et de pression : To = 273K et Po = 1.013 x 10° Pa,
sont indiquées dans le tableau suivant :

Tableau 5 Les propriétés moléculaires du gaz de monoxyde de carbone.

dp [m] m; [kg]
4.19x1071% 4.65x 1072
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chambre chambre
d'entrée Paroi solide Y Axe de symétrie de sortie

Figure lll.1 Géométrie du micro-canal pour les simulations DSMC.

II1.3 Modélisation et parametres

La méthode DSMC est une méthode statistique qui suit les principes fondamentaux
décrits par Bird (1994). Cette méthode est composée d'expériences numériques qui
simulent un nombre limité de molécules test, chaque molécule test étant représentative
d'un grand nombre de molécules réelles [63].

La méthode DSMC est basée sur la séparation des deux principaux phénomenes qui
déterminent le mouvement de la molécule : Le déplacement et la collision [64].
Numériquement, ces deux phases sont traitées séparément. Cette séparation exige que
le pas de temps soit choisi pour étre plus petit que la durée moyenne de vol des
molécules. Pendant chaque pas de temps, une particule subit un vol libre sans collision
avec d'autres particules, les molécules qui quittent le domaine de calcul sont éliminées.

Si au cours de son vol libre, la particule heurte une surface solide, sa vitesse est
modifiée selon un modeéle d'interaction avec la paroi. Dans cette étude une réflexion
diffuse avec accommodation parfaite a été utilisée, c’est-a-dire que le coefficient
d’accommodation est égal a un [65].

Si les molécules entrent en collision entre elles, les partenaires de collision sont
sélectionnés dans la méme cellule par la technigue NTC (No Time Counter) qui
permet de respecter la fréquence réelle de collision du gaz [30].

La phase de collision représente I'étape de simulation la plus importante. Le modele de
collision VHS (Variable Hard Sphere) est utilisé : Les molécules sont supposées étre
des spheres rigides dont le diamétre s'adapte en fonction de la vitesse de leurs
partenaires de collision [64, 65]. Le modéle VHS est un compromis entre le modéle
IPL (Inverse Power Law) et le modéle HS (Hard Sphere), car il prend le meilleur des
deux modeles en reproduisant une Loi de puissance réaliste de la viscosité comme le
modeéle IPL, tout en gardant un calcul simple des collisions comme dans le du modéle
HS:
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u= o (T/Tp)®

OU o est une constante et To une température de référence sous les conditions
standards de température et de pression.

Le libre parcours moyen A est donné par la relation :

4 = _Hvas 2(7 - 2w) (5 — 2w)
pV2mrT 15

ou p est la masse volumique du gaz, T sa température, et R la constante massique des
gaz parfaits. La viscosité dynamique de référence po est calculée sous les conditions
standards de pression et de température.

I11.4 Résultats numériques

I11.4.1Etude de la pression

La Figure I11.2 montre I’évolution de la pression le long du micro-canal pour
différentes valeurs de I'ordonnée y dans le cas de P1=1.5e5 Pa. Afin de voir le
comportement de I’écoulement lorsqu’on s’approche de la paroi solide, nous avons
choisi deux valeurs de y, sur I’axe de symétrie du micro-canal (y=0) et trés proche de
la paroi horizontale (y=0.5 e-6 m) afin de voir I’influence de la proximité par apport a
la paroi sur le comportement de la pression. Les résultats montrent clairement que la
pression est quasi-indépendante de I’ordonnée y.

1,6e+5

1,5e+5 4

1,4e+5 -

1,3e+5 -

1,2e+5 4

Pression (Pa)

1,1e+5 -

1,0e+5 -

9, 0e+4 T T T T T
-4e-6 -2e-6 0 2e-6 4e-6

X (m)

Figure lll. 2 Pression en fonction de I’abscisse x dans le micro-canal pour différentes
ordonnées.
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La Figure IIL.3 représente la variation de la pression le long de I’axe de symétrie pour
différentes valeurs de pression d’entrée P.

7e+5
6e+5 4 e P1=11e5Pa
e P1=4.0e5Pa
e P1=6.0e5Pa
5e+5 ~
©
& 4e+5 -
c
L)
7]
8 3e+5
[
o
2e+5 -
1e+5 -
0 I I I I I
-4e-6 -2e-6 0 2e-6 4e-6
X (m)

Figure lll. 3 Variation la pression le long du micro-canal a y=0 pour trois valeurs de
pression d’entrée P1=1.1e5 Pa, P1=4.0e5 Pa et la pression P1=6.0e5 Pa

On observe sur ce graphique que pour des P1<4.0e5 Pa correspondant a des différences
de pression inférieurs a 3.0e5 Pa, le profil de la pression est quasi-linéaire le long du
micro-canal. Pour des valeurs de différences de pression supérieures ou egales a 3.0e5
Pa, le profil de la pression le long du micro-canal devient de plus en plus non linéaire.

I11.4.2Etude de nombre de mach et du libre parcours moyens

Nous présentons dans la Figure I11.4, la variation du nombre de Mach pour trois
valeurs de pression P: différentes. Les resultats montrent que pour des faibles
pressions (1.1 e5 Pa), ’écoulement est subsonique traduit par un Mach faible de
I’ordre de 102, Au-dela d’une pression de 4e5 Pa, la valeur critique de Ma=1 est
dépassée, et la limite des écoulements supersonique est franchie et traduit clairement
par un disque de Mach visible dans le cas de P1=6.0 e5 Pa.

Pour des Ma<1 la raréfaction augmente également. Si le nombre de Mach est supérieur
a un, (Ma>1) on est en présence d’un écoulement compressible supersonique, ce qui
conduit a une diminution de la raréfaction.
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0.5 1.0 1.5 2.0 2.5
Mach Number P1=1.1e5 Pa x10 2

0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Mach Number P1=4.0e5 Pa

0.4 0.8 1.2 1.6 2.0
Mach Number P1=6.0a5 Pa

Figure lll. 4 Variation du nombre de Mach dans les cas de pression d’entrée
P1=1.1e5 Pa, P1=4.0e5 Pa et la pression P1=6.0e5 Pa

La Figure II1.5 représente une variation du libre parcours moyen pour les trois
pressions, 1.1e5 Pa, 4.0e5 Pa et 6.0e5 Pa. Ce nombre varie progressivement dans la
direction de I’écoulement. Dans la chambre d’entrée et de sortie et dans la direction
transversale cette variation et négligeable. Nous constatons que plus la différence de
pression augmente plus la raréfaction diminue vu que le nombre de Knudsen
(respectivement le libre parcours moyen) est inversement proportionnelle a la
pression.

Donc on a une relation antagoniste entre la différence de pression et la raréfaction, et

e Le libre parcours moyen c'est-a-dire : (Augmentation : A, Diminution &)
e Ladifférence de pression AP 7 ; la raréfactiony
e Ladifférence de pression AP £ ; la raréfaction/
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P1=1.1e5 Pa

4.6 4.8 .0 .2 .4
Mean Free Path m x10 ~B

Figure lll. 5 Variation du nombre du LPM pour trois valeurs de pression d’entrée
P1=1.1e5 Pa, P1=4.0e5 Pa et la pression P1=6.0e5 Pa

I11.4.3Etude du débit massique

Afin d’illustrer I’influence de la différence de la pression sur le débit massique, nous
avons calculé le débit dans une section verticale du micro-canal.

Plagons nous dans une section droite d’abscisse xo du micro-canal. Le debit massique
numérique est calculé de la fagon suivante :

+d
Q=f pu(y)dy
-d

ou encore :

Q= Zp(yi) u)(Yj+1— ¥i)
j=1

Ou p (yi) et u (yi) représentent respectivement la masse volumique et la vitesse de
I’écoulement au centre de la cellule d’ordonnée yi (j=1, 2, 3,..., n).

Nous remarquons d’aprés le Tableau 6 que plus la différence de pressions augmente,
plus le debit massique augmente.
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Tableau 6 Valeurs numériques du débit massiques en fonction de la différence de
pression calculés dans la section verticale au centre du micro-canal.

AP (x10° Q (Kg/s)

Pa)

0.1 3.731100E-06
0.5 2.156953E-05
1.0 4.178935E-05
14 6.07168E-05
1.6 7.031323E-05
2.0 9.334109E-05
3.0 1.078283E-04
4.0 1.514259E-04
5.0 1.984017E-04

D’apres la Figure 111.6, on remarque une variation quasi-linéaire du débit massique en
fonction de la différence de pression. Cette variation semble prendre un caractere
linéaire passant par 1’origine pour des faibles nombre de différence de pression (AP
<3x10° Pa). Néanmoins, pour des valeurs supérieures a cette valeur limite (AP >3x10°
Pa), cette linéarité n’est plus assurée.

Nous pouvons conclure que pour des faibles valeurs de différences de pression
correspondant a un écoulement subsonique, on a 1’impression qu’une loi de Darcy est
vérifiée. Pour des différences de pression plus élevées, les premiers effets de
compressibilités apparaissent et 1’écoulement prend un caractére supersonique traduit
par un comportement non linéaire de la courbe (AP, Q) et la loi de Darcy n’est plus
Vérifiée.
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2,5e-4
1 Darcy law failed
'— — — — —
2,0e-4 - | X
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X 1,0e4 - i
o |
5,0e-5 - :
_ |
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0,0 A Darcy law verified |
|
T T T ! T T
0 1 2 3 4 5 6

AP (x10° Pa)

Figure lll. 6 Débit massique Q dans la section verticale au centre du micro-canal en
fonction de la différence de pression AP

II1.5 CONCLSION

Nous concluons a travers ce chapitre, plusieurs points dont le plus important est que
les premiers effets de compression apparaissent suite a la diminution des effets de
vide. Nous avons également appris que le débit et la différence de pression sont
proportionnels. Pour des faibles valeurs de différences de pression la loi de Darcy est
vérifiée. Pour des différences de pression plus élevées, la loi de Darcy n’est plus
vérifiée.
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Conclusion générale et perspectives

A travers ce travail, nous avons réalisé une étude numérique de la dynamique
d'écoulement d'un gaz monoxyde de carbone traversant un micro-canal. Nous
dirigeons I’écoulement en faisant une différence de pression entre 1’entée et la sortie.
Au cours du premier chapitre, nous avons mené une étude bibliographique, suivie dans
le deuxiéme chapitre d'une exposition des techniques de base de la simulation directe
par la méthode de Monte Carlo. Au cours du troisieme chapitre, nous faisions une
modélisation numérique de I’écoulement, basé sur la DSMC, les résultats obtenus
durant cette étude montrent la validité de la loi de Darcy. Nous discutons d'abord de
I'évolution de la pression le long du petit canal pour différentes valeurs de 1’ordonnée
y, les résultats montrent que I'évolution de la pression est totalement indépendante de
I’ordonnée y. Ensuite, nous avons discuté de I'évolution de la pression le long du petit
canal, ou les résultats ont révélé une relation linéaire entre la pression et la longueur du
canal. Nous avons également conclu d’aprés les résultats de I’étude de Variation du
nombre de Mach et Variation du nombre du LPM que Les premiers effets de
compressibilité apparaissent pour suite a la diminution des effets de raréfaction, et
L’incompressibilit¢ de 1’écoulement est accompagnée d’un caractére subsonique
représenté par des nombres de Mach inférieurs a 1. Enfin nous avons extrait que Pour
des valeur de AP < 3.10° Pa, I’étude de la variation du débit massique en fonction de
AP nous a permis de mettre en évidence une loi de Darcy approchée.

Concernant les perspectives de ce travail, nous le résumons dans les points suivants :

e FEtude d’un écoulement de gaz dans un pore cylindrique avec un calcul
axisymétrique est plus réaliste. En cas de réalisation, la relation linéaire entre
débit et AP peut étre de nouveau analysee.

e Dr’autres gaz peuvent ¢étre étudiés pour voir l'influence des propriétés
thermodynamiques sur la loi de Darcy.

e FEtude de I'influence de la rugosité de la paroi sur la perméabilité.

e Dans l'ensemble de notre étude, nous n'avons utiliseé qu'un seul gaz (CO). Il
sera intéressant d'étudier le comportement d'un ou plusieurs mélanges gazeux
dans le micro-canal.

e Dans ce travail, nous utilisons le modéle VHS pour simuler les collisions entre
molécules, et dans une large mesure le modéle de réflexion diffuse pour
simuler les interactions gaz-paroi. Il serait intéressant d'utiliser d'autres
modeéles de (comme le modéle VSS et le modele CLL).

e La méthode de Monte Carlo est tres utile pour les simulations des phénoménes
présentant une incertitude importante mais son inconvénient est le colt plus
élevé du temps.
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