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Résumé :

Des gaz denses particuliers, dits gaz BZT, présentent en régime transsonique des propriétés atypiques qui peuvent
être exploitées pour obtenir des rendements élevés dans des turbines les utilisant comme fluides moteurs. La dif-
ficulté d’étudier expérimentalement ces écoulements motive le développement d’outils de simulation efficaces. Un
code turbulent (RANS) non-structuré sera appliqué à la simulation et à l’analyse de l’écoulement d’un fluide BZT
dans une turbine en considérant différents points de fonctionnement.

Abstract :

Specific dense gases, so-called BZT gases, display non-classical properties when flowing in the transonic regime.
These properties can be exploited to achieve high levels of efficiency when using such gases as working fluids in
Organic Rankine Cycle-based turbines. The complexity of setting up experimental studies for such dense gas flows
motivates the development of efficient numerical tools. A turbulent (RANS) code is applied to the simulation and
analysis of the flow of a BZT fluid in a turbine for a range of thermodynamic conditions.

Mots-clefs :

simulation d’écoulement compressible, gaz denses, régime turbulent

1 Introduction

Les gaz denses sont des vapeurs monophasées dont les propriétés dévient de façon significative
de celles prédites par la loi des gaz parfaits lorsqu’ils opèrent à des températures et des pressions
proches des valeurs critiques. Un intérêt particulier s’est développé depuis quelques années pour
une classe spécifique de gaz denses, connus sous le nom de gaz de Bethe-Zel’dovich-Thompson
ou, en abrégé, gaz BZT. Pour de tels gaz BZT, des comportements non-classiques sont théori-
quement prévus pour des conditions thermodynamiques situées au-dessus de la courbe de co-
existence liquide / vapeur, telles que la dérivée fondamentale de la dynamique des gaz, définie

comme Γ = 1+
ρ

c

(
∂c

∂ρ

)

s

, avec ρ la masse volumique du fluide, c la vitesse du son et s l’entro-

pie, devient négative. Lorsque Γ < 0, pour une gamme spécifique de température et de pression
dans la phase vapeur, les classiques chocs de compression de la théorie des gaz parfaits violent
l’inégalité d’entropie et ne sont donc plus admissibles. Les fluides BZT peuvent être des fluides
utilisés commercialement dans des machines frigorifiques notamment. Les phénomènes non-
classiques observés avec de tels fluides lorsqu’ils s’écoulent à grande vitesse (régime transso-
nique) ont plusieurs conséquences pratiques parmi lesquelles figure la possibilité d’utiliser ces
fluides pour réduire les pertes causées par la traînée d’onde et les interactions choc / couche
limite dans les turbomachines et les tuyères, plus particulièrement dans le contexte de cycles
de Rankine Organiques (ou Organic Rankine Cycles, ORC en abrégé). La difficulté de mise en
place d’études expérimentales pour de tels gaz (Colonna et al (2007)) a motivé le développe-
ment d’outils numériques pour analyser les performances associées aux écoulements de fluides
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BZT, évaluer l’intérêt de leur utilisation comme fluides moteurs et définir leurs conditions op-
timales de mise en oeuvre. Transformer un code de simulation d’écoulements compressibles
initialement développé pour calculer des écoulements transsoniques de gaz parfaits en un sol-
veur d’écoulements de gaz denses exige de faire évoluer les traitements numériques de façon
à pouvoir traiter une équation d’état gaz complexe, telle que l’équation d’état de Martin-Hou
par exemple, indispensable pour décrire de façon correcte le comportement du gaz en écoule-
ment. Le choix de l’équation d’état impacte à la fois la formule de flux numérique utilisée pour
discrétiser le système des équations d’Euler, de Navier-Stokes ou de Navier-Stokes moyennées
(RANS) selon le degré de complexité retenu pour la modélisation, mais aussi les conditions
aux limites loin des parois solides où sont utilisés en général des invariants de Riemann qui
dépendent directement de l’équation d’état retenue. Des travaux précédemment réalisés par les
auteurs ont permis de développer un solveur non-structuré de type volumes finis pour des écou-
lements de gaz denses Congedo et al (2007) ; cet outil numérique a été récemment étendu à la
simulation de configurations tridimensionnelles et appliqué par les auteurs pour étudier la per-
formance aérodynamique d’écoulements de gaz denses en régime transsonique et en l’absence
d’effets de la viscosité. Un autre axe d’évolution de l’outil numérique a porté sur la prise en
compte des effets visqueux en régime laminaire puis en régime turbulent. L’objet du présent
travail est précisément de décrire les développements effectués pour modéliser les effets de la
turbulence dans des écoulements compressibles de gaz denses puis d’analyser des simulations
d’écoulements turbulents de gaz denses pour différents points de fonctionnement afin d’évaluer
de façon plus réaliste les gains d’efficacité potentiellement réalisables grâce à l’utilisation de
tels gaz.

2 Description physique des écoulements

Les écoulements de gaz denses étudiés sont régis par les équations de Navier-Stokes, exprimées
pour des écoulements à l’équilibre et non-réactifs. Dans le présent travail, on considère ces
équations sous leur forme intégrale, écrite pour un volume de contrôle Ω de frontière ∂Ω :

∂

∂t

∫

Ω
w dΩ +

∫

∂Ω
(Fc(w)− Fd(w,∇w))) · n dΩ = 0 , (1)

avec w = (ρ, ρV, ρE) le vecteur des variables conservatives (ρ la masse volumique, V le
vecteur vitesse, E l’énergie totale spécifique), Fc = (ρV, ρ(V

⊗
V) + pI, (ρE + p)V) les flux

convectifs ou flux Euler (p désigne la pression) et Fd = (0, τ + τR, (τ + τR) ·V − (q + qt))
les flux diffusifs ou visqueux (τ désigne le tenseur des contraintes visqueuses, q le vecteur flux
de chaleur, τR et qt sont respectivement le tenseur des contraintes de Reynolds et le vecteur
flux de chaleur turbulent). Le système (1) est complété par une équation d’état thermique et une
équation d’état calorifique de la forme :

p = p(ρ(w), T (w)) (2)

e = e(ρ(w), T (w)) (3)

où e désigne l’énergie interne spécifique, T est la température.

2.1 Modélisation thermodynamique

L’équation d’état considérée dans ce travail est celle dite de Martin-Hou Cinnella et Congedo
(2005) qui utilise cinq termes du développement du viriel et satisfait dix contraintes thermody-
namiques. Cette équation est l’un des meilleurs modèles disponibles pour prendre en compte des
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effets de gaz denses tout en maintenant un niveau de complexité de mise en oeuvre numérique
raisonnable Cinnella et Congedo (2005) ; elle fournit une description précise du comportement
du gaz au voisinage de la courbe de saturation en utilisant un nombre réduit de données d’en-
trée thermodynamiques. Il est cependant établi que cette équation d’état tend à sous-estimer
l’étendue de la zone dite d’inversion dans laquelle la dérivée fondamentale de la dynamique
des gaz devient négative ; ce défaut n’est pas réellement problématique puisque les résultats de
simulation obtenus en utilisant cette équation d’état auront simplement tendance à sous-évaluer
(légèrement) les bénéfices attendus de l’utilisation de fluides BZT.

Dans le cas considéré ici de la simulation d’écoulements de gaz denses avec prise en compte
des effets de la viscosité, des modèles thermodynamiques sont également nécessaires pour lier
la viscosité dynamique µ et la conductivité thermique k à la température et à la pression du gaz.
Ces propriétés physiques des fluides BZT sont calculées en utilisant les modèles proposés par
Chung et al (2005) :

µ = 40.785
Fc M1/2 T 1/2

V
2/3
c Ωv

(4)

k = 3.75× 10−3 R µ Ψ (5)

Dans ces formules, M est la masse molaire du fluide (en g/mol), Vc est le volume critique en
cm3/mol, Ωv est l’intégrale de collision, R est la constante du gaz, Fc et Ψ sont des coefficients
propres au fluide considéré qui dépendent, notamment, du facteur acentrique du fluide et de son
moment dipolaire. Les modèles (4) et (5) ont été utilisés dans de précédents travaux (Cramer et
al (1996)), (Cramer et Park (1999)).

Les effets de la turbulence sont pris en compte à l’aide du modèle de Spalart-Allmaras, dont les
détails d’implémentation sont fournis dans la section qui suit. Il est important de souligner que
l’hypothèse sous-jacente qui justifie ce choix est de supposer que, en première approximation,
la structure de la turbulence n’est pas affectée par les effets de gaz denses, pour des conditions
thermodynamiques suffisamment éloignées du point critique liquide / vapeur en tout cas. Dans
le cadre d’une étude menée parallèlement à ce travail, nous nous intéressons à l’étude de la vali-
dité de cette hypothèse en menant des simulations des grandes échelles pour une configuration
simple d’écoulement de gaz dense en canal et en faisant évoluer sur la base du comportement
obtenu le modèle statistique que nous souhaitons mettre en oeuvre pour la simulation d’écoule-
ments en géométries complexes (turbines 2D puis 3D).

2.2 Modélisation de la turbulence

Le modèle de Spalart-Allmaras est un modèle à une équation de transport pour la viscosité tur-
bulente Spalart et Allmaras (1994), qui présente l’intérêt de ne pas exiger une résolution de
maillage supérieure à celle associée à la mise en oeuvre de modèles de turbulence algébriques ;
la version utilisée dans la présente étude est une extension du modèle initial à la simulation
d’écoulements compressibles Deck et al (2002). L’équation de transport pour la variable turbu-
lente de travail, ρν̃, est donnée par :

∂

∂t

∫

Omega
(ρν̃) dΩ +

∫

∂Ω

(
(ρν̃)V +

(
1

σ
(µ + ρν̃)∇ ν̃

))
n dΣ =

∫

Ω
T (w,∇w)dΩ (6)

où le terme-source de (6) s’exprime comme :

T =

(
cb1(1− ft2)S̃ρν̃ +

cb2

σ
∇(ρν̃) · ∇ν̃ −

(
ρcω1fω − cb1

κ2
ft2

) (
ν̃

d

)2
)

+ ρν̃ft1∆U2 (7)
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La viscosité turbulente µt = ρνt qui apparaît dans l’expression du tenseur des contraintes de
Reynolds est liée à la variable de travail ρν̃ par la relation :

µt = ρν̃fν1

où la fonction fν1 est donnée par : fν1 =
λ3

λ3 + c3
ν1

avec λ =
ρν̃

µ
.

Les différentes fonctions qui apparaissent dans (7) sont elles-mêmes définies par :

S̃ = fν3(λ)S +
ν̃

κ2d2
fν2(λ) (8)

avec

fν2(λ) =

(
1 +

λ

cν2

)−3

, fν3(λ) =
(1 + λfν1)(1− fν2)

λ

fω(g) = g

(
1 + c6

ω3

g6 + c6
ω3

)1/6

, g = r + cω2(r
6 − r) , r =

ν̃

S̃ κ2 d2
(9)

ft1 = ct1gtexp

(
−ct2

ω2
t

∆U2
[d2 + g2

t d
2
t ]

)
, ft2 = ct3exp (−ct4λ

2) (10)

Dans les formules ci-dessus, S désigne la magnitude de la vorticité, d est la distance entre le
point courant et la paroi solide la plus proche, dt est la distance entre le point courant et la
localisation de l’abcisse de transition (trip) à la paroi - supposée spécifiée -, ωt est la vorticité
pariétale au niveau de cette abcisse de transition et ∆U est la différence entre la vitesse au
point courant et à la vitesse au niveau de l’abcisse de transition. La quantité gt est définie par
gt = min(0.1, ∆U/(ωt∆xt)) où ∆xt est le pas d’espace à la paroi au niveau de l’abcisse de
transition. Enfin, les différentes constantes du modèle sont fixées aux valeurs suivantes :

σ = 2/3 , cb1 = 0.1355 , cb2 = 0.622 , κ = 0.41

cω1 =
cb1

κ2
+

1 + cb2

σ
, cν2 = 5 , cω2 = 0.3 , cω3 = 2

ct1 = 1 , ct2 = 2 , ct3 = 1.2 , ct4 = 0.5

Le flux de chaleur turbulent est classiquement décrit en introduisant un nombre de Prandlt tur-
bulent égal à 0.9.
Comme on peut l’observer à l’examen des équations (6) et (7) l’équation du modèle de turbu-
lence est résolue de façon totalement découplée des équations de conservation (masse, quantité
de mouvement, énergie) du champ moyen.

3 Discrétisation en temps et en espace

Le solveur non-structuré s’appuie sur une discrétisation de type volumes finis du système de
lois de conservation pour le champ moyen (1), formulée dans des maillages bidimensionnels
généraux de type triangulaires, quadrangulaires ou mixtes. Les flux Euler sont calculés au ni-
veau de chaque face d’une cellule du maillage en utilisant un solveur de Riemann approché de
type HLL Luo et al (2005) ; une précision d’ordre 2 en espace est assurée grâce à une tech-
nique de reconstruction polynomiale (approche dite MUSCL) des variables conservatives. La
reconstruction linéaire utilisée fait appel au gradient des variables conservatives dans chaque
cellule du maillage ; ce gradient est estimé à l’aide d’une technique de moindres carrés. Dans la
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mesure où le solveur est appliqué à des écoulements compressibles en régime transsonique qui
sont susceptibles de contenir des discontinuités, la formule de reconstruction inclut une étape
de limitation du gradient, qui s’appuie sur l’approche désormais standard proposée dans Barth
et Jespersen (1989) et revisitée dans Venkatakrishnan (1995), qui assure une capture de choc
dénuée d’oscillation. Une convergence rapide vers l’état stationnaire est obtenue en implicitant
le schéma, suivant une procédure inspirée de Luo et al (1998), dans laquelle une simple phase
implicite d’ordre 1 basée sur le schéma de Rusanov est associée à la phase explicite d’ordre 2
basée sur le schéma HLL ; ce choix est suffisant pour assurer la stabilité de la méthode lorsque
de grands CFL sont utilisés. Comme, de surcroît, la phase implicite peut être résolue à faible
coût à l’aide d’une méthode de relaxation par point, le schéma ainsi construit permet d’obtenir
efficacement des solutions stationnaires des écoulements étudiés. Le flux numérique au niveau
des faces frontières est calculé en utilisant des conditions basées sur la théorie des caractéris-
tiques et l’introduction de cellules fantômes ; il est important de souligner que ces conditions
doivent être adaptées en fonction des équations d’état décrivant le fluide étudié.
L’équation du modèle de turbulence est résolue en mettant en oeuvre les mêmes ingrédients :
dans la mesure où une simple équation scalaire est à résoudre, le schéma de discrétisation spa-
tiale retenu est un schéma décentré en fonction de la vitesse du champ moyen, étendu à l’ordre
2 par technique de reconstruction MUSCL. Il est nécessaire, pour le succès de la simulation
RANS à l’aide du modèle de SA, de garantir des valeurs non-négatives de la viscosité turbu-
lente en tout point de maillage et à tout instant. Pour satisfaire cette contrainte, nous avons suivi
l’approche proposée dans (Spalart et Allmaras (1994)) qui introduit en particulier une linéa-
risation adaptée des termes d’advection, de diffusion et des termes sources dans l’équation du
modèle. Au niveau d’une paroi solide et en champ lointain la variable ν̃ est mise à zéro.

4 Simulations effectuées

Le code mis au point sur la base des modèles et des méthodes décrits ci-dessus est actuellement
appliqué à la simulation d’écoulements turbulents de gaz denses en 2 dimensions d’espace,
pour des configurations externes (profils d’aile) et internes (canaux inter-aubes). Ces simula-
tions sont menées en faisant systématiquement varier les conditions thermodynamiques de l’état
générateur afin de couvrir une gamme complète de fonctionnement ; les résultats obtenus sont
comparés à ceux associés à un classique écoulement de gaz parfait dans les mêmes conditions
de Mach, de Reynolds et d’incidence. Une analyse complète des résultats obtenus sera présen-
tée lors de la Conférence, qui incluera également une comparaison entre certains des résultats
obtenus et ceux récemment publiés dans Cinnella et Congedo (2008).
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