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R4sum4. L'£tude des flammes laminaires £tirdes est importante sur le plan fondamental et elle

pr£sente aussi un inter%t considerable pour la moddliwtion de la combustion turbulente. Le calcul

est gdndralement eflectud avec des moddles chimiques trds simplifids ou avec des m6canismes cin6.

tiques d6tail16s. Une nouvelle approche bas£e sur une rdduction systdmatique des sch6mas cindtiques
a 6t6 propos6e par Peters. Notre objectif est d'6valuer cette m6thode dans l'analyse des flammes de

pr£m£lange air-propane k la pression atmosph6rique. Un schema r6duit am61iord h 9 espdces et 6

reactions est propos6. thus [es calculs sont compares h ceux d'un schema complexe de reference do

h l&brnatz. Los r£sultats obtenus sont g£n£ralement satisfaiwnts. Il apparait que [es dill£rences entre

[es calculs en chimie complexe et r6duite, en ce qui conceme la position de la flamme, varient avec [es

paramdtres de la flamme tels que la richesse, alors que [es structures de flammes sont toujours bien

d6crites. Enfin, le sch6ma r6duit reproduit correctement le ph6nomtne d'extinction et les valeurs du

taux d'£tirement et de la richesse h l'extinction sont obtenues avec une pr£cision raisonnable.

Abstract. The study of strained laminar flames is of fundamental importance and it is also of

great interest for turbulent combustion modeling. the calculations are usually performed either with

extremely simple global kinetic schemes or with elementary and complex detailed chemistry. A new

approach based on the systematic reduction of kinetic schemes has been recently proposed by Peters.

Our goal is to evaluate this method in the context of an atmospheric premixed propane-air flame. An

augmented reduced scheme involving 9 species and 6 reactions is proposed. All the computations
are compared with those of a reference scheme due to Warnatz. the results obtained are generally
wtisfactory. It appears that the differences between the reduced and complex schemes concerning the

flame position vary with the flame parameters such as the equivalence ratio, while flames structures are

always well predicted. the extinction phenomenon is correctly reproduced by the reduced mechanism

and he critical values of the strain rate and the chemical composition at extinction are determined with

reasonable accuracy.
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1. Intrtduction.

Les analyses de structures de flammes laminaires occupent une place importante en thdorie de

la combustion. Ces dtudes ont aussi conduit plus r£cemment au ddveloppement de moddles de

flammelettes pour la combustion turbulente (voir par exemple Marble et Broadwefl [13], Libby
et al [12], Peters [15] et Darabiha et al [4]). La flamme turbulente est d£crite dans ces moddles

comme une collection de flammes laminaires soumises aux taux de d£formation imposts par les

fluctuations turbulentes. Los propri£t£s de ces £I£ments de flamme comme Ies taux de ddgage.
ment de chaleur par unitd de surface de flamme, les taux de consommation par unitd de surface,

les caractdristiques d'extinction sont utilisds pour dtablir le bilan de surface de flamme et pour
ddterminer les termes de source volumdtriques.

De nombreuses Etudes thdoriques ont dt£ eflectudes au cours des dernidres anndes sur la struc-

ture des flammes laminaires dtirdes (voir par exemple Law II Ii pour un article de revue, Buck-

master et Ludford ill pour des analyses asymptotiques, Giovangigli et al. [7,8], Darabiha et al. [4]

pour des calculs en chimie complexe). L'£tude num£rique de ces flammes est baste sur la r£solu-

tion des dquations classiques de la mdcanique des fluides assocides h un mdcanisme chimique de

combustion. L'dvolution des ordinateurs et des progrds accomplis en algorithmique ont permis
de prendre en compte de faqon d6tail16e (es propr16t£s de transport, les grandeurs thermodyna-
miques et des cin£tiques complexes. Paral161ement, grfice aux r£sultats obtenus dans la descr÷ption
des m£canismes £I£mentaires de combustion des hydrocarbures, des sch£mas cin£tiques de plus

en plus ddtaillds contenant des dim ines d'espdces et des centaines de rdactions ont pu dtre utilisds

dans ces calculs.

Los r£sultats obtenus sont £videmment d'une grande pr£cision et permettent d'analyser fine-

ment la structure des flammes. Cependant, ces Etudes ndcessitent des calculs trds longs et en-

trainent donc des cobts dlevds. Dans [es applications industrielles notamment, une connaissance

aussi fine du comportement des flammes n'est pas ndcessaire, d'autant plus que les moddles de

combustion turbulente ne sont pas toujours capables de traduire les ph£nomdnes physiques avec

un niveau de pr£cision £quivalent.
Le temps n£cessaire au calcul d'une flamme laminaire est typiquqment proportionnel au car-

r£ du nombre d'esp6ces intervenant dans le sch£ma r£actionnel. Pour cette raison de nombreux

efforts ont dt£ deployds afin d'dtablir des m6canismes cindtiques mettant en jeu moins d'esp6ces
et un nombre de rdactions plus rdduit mais capables cependant de traduire la rdalitd physique
avec une prdcision raisonnable. De tels mdcanismes sont prdsentds par exemple par Coffee et al

[3], Westbrook et al [21], Reitz et al [18], Duterque et al. [fl, Hautman et al [9] et Kiehne et al

[10]. Los m6thodes utilis£es par ces divers auteurs sont essentiellement empiriques.
Peters et al. [16,17] ont proposd plus rdcemment une mdthode de rdduction systdmatique par-

ticuli6rement £I£gante baste sur l'hypoth6se de quasi-stationnarit£ de certaines esp6ces interrn£-

diaires. Los r£sultats obtenus par cette approche pour la combustion du m£thane et du m£thanol

sont tr6s int£ressants. La m£thode a aussi £t£ appliqude I la combustion air-propane man ce cas

n'a pas dtd dtudid extensivement. La d6marche proposde par Peters est explor6e ici afin d'6tablir

un sch6ma r6actionnel I 9 espdces et 6 r6actions pour des flammes air-propane. Ce schdma rdduit

est appliqu£ au calcul de flammes laminaires h point d'arr£t. Cette configuration permet d'analyser
le m£canisme d'extinction par £tirement. On peut aussi comparer le comportement de flammes

ddcrites par des schdmas complet et rdduit et voir si l'extinction est correctement reprdsentde par
le schdma rdduit.

Los ddtails de la rdduction sont prdsentds h la section 2. La moddlisation et le traitement numb-

rique des flammes laminaires sont d£crits b la section 3. Enfin, les r6sultats numdriques obtenus

avec le schdma rdduit sont compares dans la section 4 aux calculs eflectuds avec une cindtique
complexe.
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2. Application de la r£duction systkmatique de sch£mas cinktiques h la combustion du propane.

Dans cette partie nous d£crivons br16vement la m£thode de r£duction syst£matique de sch£mas

cindtiques. Los ddtails de cette mdthode sont prdsentds en particulier dans [es publications de

Peters et al. [16,17j.

2. I FORMULATION GENERALE. Soil un probldme stationnaire d'dcoulement rdactif associd

I un mdcanhme chimique I K espdces et I rdactions. Los Equations de conservation des espdces
s'dcrivent :

L
~

=

£
vk;w, k

=
I,..

,

K (I)
Mk

~

ok Yk est la fraction massique de l'esp6ces k, Mk la masse molaire de l'espdce k, vk, le coefficient

stoechiom£trique de l'esp6ce k dans la r£action I et w; la vitesse molaire de la r£action I. Enfin,

L (Yk /Mk) est un op£rateur convectif-diflusif que nous expliciterons au paragraphe 3 pour une

flamme laminaire £tirde au vohinage d'un point d'arrdt.

2.I.I Hypothdse de quasi-stationnadtd. Une espdce kqs sera consid£rde comme quasi-
stationnaire si sa vitesse de reaction est n6gligeable devant celle des autres espbces. Pour cette

espdces, on pout 6crire :

~

~
~~~s

~~~~'~~~ ~ ~~~

2,1. 2 Equations du schdma rdduit. Si parmi [es I< espdces du mdcanisme consid6r6, Kg sont

quasi-stationnaires, le syst6me dill£rentiel (I) pout £tre remplac£ par le systdme alg£bro-
difl£rentiel :

L
~

=

£
vk,wi k

=
I,..

,

(It I(q) (3)
Mk

~~

i£
vkiw, =

0 k
=

(It I<q + I),..
,

It (4)

;=1

2.1. 3 Reprdsentation stoechiomdtrique du schdma rdduii Lcs £quationi (4) perrnettent d'£li-

miner Iq vites&es de r£action dans I'£quation (3). Il est h noter que Iq est inf£rieur ou £gal au

nombre Itq d'espdces quasi-stationnaires.
Le sous-systdme difldrentiel (3) peut donc dtre exprimd en fonction de I Iq vitesse de r£action

L
~

=
~j~ v[,w, k

=
I,..

,

(It Kg (5)~~~
i=1

Consid6rons h present la il~atrice M (It Jig, I Iq dont les coefficients sort M(k, I)
= v[~. Si

Is d£signe le rang de cette matrice, ii est possible de trouver Is combinaisons tin£aires ind£pen-
dantes des vitesses de r£action wi

1-Iq

iJj
#

~j
tYjilU; I

#
I,..

,

IS

i=1
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tefles que le syst£me d'£quations (3) puisse ewe remplac£e par

L
~

=

£ v[j&~i k
=

I,..
,

(K Jig (6)
Mk ~~

La matrice des coefficients vl'j est cette fob injective.
Le syst6me (6) repr6sente alors les relations de conservation des esp6ces assoc16es I un m£ca-

nisme I I< I<q espdces et Is rdactions dont [es vitesses sont donndes par [es &li La reprdsentation
stoechiomdtrique de ces rdactions est foumie par [es coefficients v[;.

La dern16re £tape de la rdduction consiste maintenant I exprimer les &~i (ou les vitesses de

rdaction dldmentaire wi en fonction des Ii I(q espdces principales (non quasi-stationnaires).
Pour une rdaction dldmentaire

£ VkiAk
~

P

k

ok les Ak reprdsentent les rdactifs et P [es produits, la vitesse pout due exprimde par la formule

d'Arrhdnius :

tot =
C fl [Ak]"~'

k

ok [Ak] est la concentration molaire de l'esp6ce k et C est la constante de la rdaction donn6e par

C
=

AT~ exp(-E/RT)

Dans cette dem16re expression, R d£signe la constante universelle des gaz parfaits, A est la cons-

tante pr£-exponentielle, fl est l'exposant de la temp£rature et E est I'£nergie d'activation.

Si l'on substitue ces expressions de wi dans le syst6me alg£brique (4), [es concentrations des

Kg esp6ces quasi-stationnaires peuvent s'exprimer en fonction des It I(q esp6ces principales.
En eflet, le systdme (4) devient alors un systdme polynomial I I(q dquations. Sous certaines con-

ditions, en particulier lorsque le sch£ma £ldmentaire initial n'est pas trop complexe, ce systbme
peut dtre inversd analytiquement. Ainsi on obtient [es expressions des concentrations des esp6ces
quasi-stationnaires en fonction des It I(q esp£ces principales. Ces expressions peuvent alors

£tre utilhdes pour le calcul des vitesses de r6action &~j qui deviendront des fonctions explicites
des concentrations des espdces principales, de la tempdrature et des constantes d'Arrhenius des

vitesses de r£actions dldmentaires.

Dans la section suivante, nous appliquerons la r6duction syst£matique de sch£mas cin£tiques
I la combustion du propane. Une analyse systdmatique des difldrentes dtapes de rdduction dans

le cas du propane est eflectude par ailleurs [5].

2.2 APPLICATION A LA ComBusTioN Du PROPANE. Pour studier la coilbustion du propane,

nous dhposons d'un m£canisme £ldmentaire (noj£ ddsorrnah CM) I 31 espdces et 123 rdactions

"db I Wamatz [20]. Ce mdcanisme est ddja utilhd pour des calculs de flammes laminaires dtir£es

par Darabiha et al. [4] et Giovangigli et al. [7] [8]. Los r£sultats obtenus avec ce mdcanisme seront

prb comme r£f6rence auxquelles nous comparerons [es r£sultats du schema r6duit. Il ne s'hgit
£videmment pas ici de validation de m£canismes cin£tiques pat rapport I des donndes exp6ri-
mentales (qui sont d'ailleurs rares pour la configuration 6tudide) mars de comparaison entre dif-

fdrents mdcanhmes. Cependant, l'application de la rdduction syst6matique au mdcanhme CM

aboutit I des expressions trop complexes des vitesses de rdaction. Une simplification prdalable
basde sur des calculs de sensibilitd or d'ordre de grandeur des vitesses de rdaction est ndcessaire.
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Le sch£ma semi-d£taill£ que nous proposons (not£ d£sormab MM) contient 29 esp6ces et 69

r£actions (lbb. I). Mires I part les r£actions 65 I 69 qui sent ajout6es afin de mieux repr£senter
[es £quilibres H2/O~ et CO/CO~, ce mdcanisme est semblable I celui propos6 par Paczko et al

[14].
Par ailleurs, nous supposons que toutes [es esp6ms sauf C3H8, H, H20, 02, CO, H2, N2, C02,

OH et O sent quasi-stationnaires. Paczko et al. [14] classent £galement OH et O parmi [es es-

p6ms quasi-stationnaires et utilisent des relations de quasi-stationnarit£ tronqudes pour ddter-

miner leurs concentrations mai8 nos calculs indiquent que ces hypoth6ses peuvent entrainer des

erreurs importantes.
Finalement, Ie sch£ma (ARM) auquel nous aboutissons, en partant du schema (MM) et en

suivant la d6marche d£crite au paragraphe pr£c£dent peut £tre repr£sent£ par les 6quations sui-

vantes [5] :

C3H8 + 2H + 40H + 20
=

3H20 + 3CO + 4H2 (1)

CO + OH
=

C02 + H II

O~ + H
=

OH + O (III)

H2 + OH
=

H20 + H (IV)

H2 + O
=

H + OH (V)

H + H + M'
=

H2 + M' (VI)

Lcs vitesses de reaction correspondantes peuvent £tre obtenues par la r£solution du syst6me li-

n£aire des relations de quasi-stationnarit£ en suivant la d£marche d£crite plus haut :

WI " WSI + W52 + WS3 + W54 WSS W%

"II " W10 + W4o + W6g + W69

"III " W6 + W7 + W8 + W9 + W14 + W16 W21 W22 + W27 W36 W3g 2W39 W4o

~W41 WSI WS2 WS3 W54 + 2WSS + 2W% + WS7

+W6s + W66 + W67 + W6g

"IV " W3 + W4 + W8 + W9 + W12 + W18 + W20 W24 + W27 + 2W31 + 2w32 + 2W36 +W37

+2w3g + 2w39 + w47 +w49 2wsi ws2 2ws3 ws4 +2wss + 2ws6 2ws7

-W63 + W66

WV " WI + W6 + W8 + W31 W35 + W3g + W39 + W4o + W41 + W43 W67 + W69

"VI " W2 W4 + W6 W14 W15 W31 W32 + W33 + W3s W36 2W3g W39 +W40

+W41 W46 W47 + W57 + W67 + W6g

Dans ces expressions [es indices correspondent aux rdactions du tableau I.

Los concentrations des esp6ces quasi-stationnaires n£cessaires au calculdes vitesses de r£action

sont donn£es par :

In C3H7j
" (W51 + W52) / (k55(Hj + k57 + k58 + k59 [°2j)

ii C3H7]
=

(ws3 I ws4) / (ks6 [Hi + k6o + k61 [02])

233
=

k33iHl/ (k331Hi + k341°Hl)

227
=

k27lHl/ (k26 + k27lHl + kz81°21)

z~
=

k~ jo~j / (k~~ jozl + k4s lH~j)

z3ob
=

k3oblHl/ (k3oblHl + (k3s + k36) lot + k3710Hlz44)

~32
"

k32(°j/ (~30f (1 ~30b) + k31 (°2j + k32(°j)
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NCH3
=

2k23 (1 227) (1 232233/2)

[CH3]
=

~/ + c'-

Ok b'
=

(ki3lOl + (ki4 + kis + k16) lOHl + k461Hl) /NCH3

c'
=

(ws7 + 2w58 + 2ws9 + 2w6o + iw61) /NCH3

1C2Hsi
" W23/ (k26 + k27lHi + k281°21)

(C2H3j
" (W26 + W28 + W57) / (k3of (1 Z3ob) + k31 (02j + k32[°j)

[C2H2]
=

w3of/ (k3oblHj + (k3s + k36) [O] + 244k37[OHj)

iC2Hj
= W37/ (k44 i021 + k4s iH21)

ICH2C°1
= W32/ (k331Hl + k341°Hl)

1C2HOl
= (W3s + W44) / (k3xlHl + k391°1)

~42b
"

k42b [~2j / (~42b [~2j + k43 [°2j + k50[°~j)

NCH2
=

(k4o + k41) (02] + k42f (Hi (1 Z42b) + k48[OHj + k49(OHj (1 Z42b)

[CH2]
= (w36 + w3g + w46 + w47) /NCH2

iCHi
" (W42r + W49) / (k42~1H21+ k43 i021 + k5oiOHj)

NCHO
=

k19(H] + km[OH] + k21(02] + k22[M']

[CHOj
= (W13 + W14 + W15 + 2W31 + 2W34 + W43 + W4g + W5o) /NCHO

[~°2j
"

1'°5 + W21 + W28 + W59 + W61) / ((k6 + k7 + k8) l~j + k9(OHj)

(CH4j
" (W16 + Wllb) / (kllf(Hj + k12(°Hj)

(CH20j
= (W13 + W14 + W15 + W31 + W34 + W4g) / (kl7lHj + k18(OHj)

lc~H~j
=

w~/ (k~lHj + k~sjoHj)

[CH3COj
= (W5g + W59 + W6o + W61) / (k63(Hj + k64[OHj)

Dans [es expressions pr£c6dentes [es indices " f" et "b".sont respectivement relatifs aux r£ac-

tions directe et inverse. Los expressions pr£c£dentes d£terminent comp16tement [es vitesses de

r£actions &~i I &~vi



N°4 R#DUCUON SYSTtMAUQUE DE SCHtMAS CIN#UQUES 657

Fresh Mixture

Reaction Zone

Y
Burnt Gas

Burnt Gas

x

..
I. I. Reaction Zone

Fresh Mixture

Fig. I. Configuration de la flamme.

[Flame configuration.]

3. Modklisation et traitement numkrique d'une flamme laminaire ktirke.

La configuration dtudide est celle d'une double flamme symdtrique I point d'arrdt formde par
deux dcoulements I contre-courant de gaz frais (cf Fig. I).

Los gaz frais sont constitu£s d'un mdlange d'air et de propane h la tempdrature Tj
=

300 K La

g£ometrie est bidimensionnelle (infinie suivant le trois16me axe). Une d£marche classique pour
I'£tude de ce type de flammes (voir par exemple y) consbte I chercher a priori des solutions

similaires. Dans ce cas, [es £quations de conservation de la masse, de la quantitd de mouvement,

des esp6ces, de l'dnergie et l'6quation d'£tat s'£crivent respectivement :

(~ + espi'
=

o (7)

d /,
~

~)~ v
()

+ es (po p(f')~)
=

° (8)

-~~~~~~~ V~~
+ wkmk

=
0 k

=
I,.., K (9)

dv dy

p =

I
(11)
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Dans ces £quations f(y) est une fonction de courant modifi£e

f'
#

U(Z,y)/U(Z, OJ)

ok
u est la composante de vitesse suivant z V est d£fini par :

V
= pv

ok p est la masse volumique et v la composante de la vitesse suivant y po est la densitd des gaz
frah ; es est le taux d'£tirement tel que :

U(z, m)
# Esz.

Les variables p, T, Yk sont respectivement la pression, la tempdrature et la baction massique de

l'esp£ce k ~, l, Cp, Cpk, M, Mk repr£sentent la vbcosit£, la conductivitd thermique, la chaleur

massique I pression constante du m£lange, la chaleur massique I pression constante de l'esptce
k, la masse molaire du mdlange et la masse molaire de .l'esp£ce k. Enfin Vky est la vitesse de

diffusion de l'esp6ce k dans la direction y, wk est le taux de production molaire de l'esp£ce k et

hk est l'enthalpie massique de l'espdce k.

Los conditions aux limites s'dcrivent :

T(m)
=

Tj f'(m)
=

I Yk(m)
= Yko k

=
I,..

,

K

dT/dy(0)
=

0 d f'/dy(0)
=

0 dYk /dy(0)
=

0 k
=

I,..
,

It

V(0)
=

0.

La r£solution du syst6me (7) h (11) utilise une m£thode d£velopp£e par Giovangigli et Smooke [8]

et combinant des techniques de continuation, des it£rations de _Newton et des grilles adaptatives.
Le syst6me (7) h (11) est d'abord discr£tbd en rempla§ant les opdrateurs dill£rentiels par des

difldrences finies. Le probldme consbte alors h rdsoudre un systdme F(U, a)
=

0 off U reprdsente
la solution dbcrdtis£e sur une grille M et a est un param6tre (dans notre cas le taux d'dtirement

ou la richesse des gaz frais). Suivant [es proc6dures classiques de continuation, les branches de

solution [U(a), al sont reparam£tr£es en [U(s), a(s)] off s est une approximation de l'abscisse

curviligne de l'arc des solutions [U, al dans un espace de phase ad£quaL On introduit ainsi une

nouvelle inconnue Y
=

[Y, al qui est solution d'un syst6me d'£quations

F(U,a)
=

0

N(U,a,s)
=

0

Un choix convenable de I'£quation de normalisation N permet ainsi d'£viter [es singularit£s de

la matrice jacobienne aux points de retoumement [7,8]. On pout ainsi calculer compl£tement la

rdponse d'une flamme en fonction de l'dtirement ou de la richesse et ddterminer les conditions

correspondant h l'extinction.

4. R£sultats num£riques.

Dans cette partie nous prdsentons [es rdsultats de calculs pour la configuration reprdsent£e
(Fig.I). Los figures 2a et 2b reprdsentent [es profits de temp6rature d'une flamme sym6trique
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Fig. Z Profils de temperature en chimie complexe (CM et ASM) et rdduite (ARM), p =
I atm, es =

310

1/s, (a) ~
=

0,75 (b) ~
=

l,I.
[lbmperature profiles vith complex (CM and ASM) and reduced (ARM) mechanisms].

k la pression atmosph6rique, un 6tirement es =
310 1/s et pour tous (es m6canismes pr6cit6s,

respectivement k une richesse de 0,75 et une richesse de I,I.

On constate d'abord que (es allures des courbes sent (es mtmes pour (es difl6rents m6canhmes.

II apparait cependant des difl6rences en ce qui concerne les positions de la flamme. A la richesse

de 0.75 (Fig. 2a), la simplification pr61irninaire qui penmen de passer du m6canisme d6tail16 CM

au m6canisme semi-d6tail16 ASM a pour eflet de rapprocher le front de flamme du point de sta-

gnation, alors que la r6duction syst6matique proprement dire de ASM en ARM a un eflet con-
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traire. I-es mtmes observations peuvent tire faites pour la flamme k une richesse de I,I ~fig. 2b).
Ces r6sultats montrent que (es op6rations de simplification pr61iminaire et de r6duction syst6ma-
tique modifient les temps caract6ristiques chimiques des m6canismes cin6tiques. Dans (es deux

cas consid6r6s pr6c6demment (Fig. 2a et 2b), la simplification pr61iminaire augmente ce temps
caract6ristique, alors que la r6duction syst6matique le diminue.

Ann de d6terminer la pr6cision et les limites de vaEdit6 du m6canisme r6duit ARM que nous

proposons, nous aliens maintenant comparer les r6sultats obtenus avec ce m6caniSme avec ceux

obtenus avec un m6canisme a priori liable, I-e- le sch6ma complexe CM. I-es profits de tempt-
rature correspondant sent repr6sentds sur la figure 3 darts le cas d'une flamme sym6trique I la

pression atmosph6rique et pour un 6tirement es =
310 1/s difl6rentes richesses. I-es calculs sent

eflectu6s en chimie cam plexe (CM) et r6duite (ARM). II apparait clairement que (es deux m6ca-

nismes donnent des r£sultans semblables. Le profit de temp6rature calcu16 par le sch6ma r6duit

est cependant 16gdrement ddplacd vets le point d'arrdt pour 4l
=

0,65 et 0,75, alors que les deux

courbes sent pratiquement confondues I 4l
=

0,95. I-es figures 4a et 4b montrent les profits de

fraction massique des esp6ces minoritaires, autrement dir (es esp6ces (es plus sensibles k la cin6-

tique, obtenue respectivement l'aide de la cin6tique complexe et de la cin6tique r6duite dans

(es conditions suivantes : p =
I atm, es =

310 1/s et 4l
=

0,75. On pout remarquer l'excellent

accord entre [es deux rdsultats bien qu'une difldrence existe pour la d6termination de la position
de flamme I ce r6gime (cf. Fig. 3).

.jfg

°
"

°.~~ -t# #tdwkm

~~

~'~~

~D
=

0.65
I

II II if if II 31 II 11 .ll

f (mj

Fig. 3. Profits de tempdrature en chimie complexe et r6duite, p =
I atm, es =

310 1/s.
[Temperature profilis with complex and reduced niechanismi.]

Pour studier l'influence du taux d'6tirement sun la flamme, nous avons trac6 sun les figures 5a et

5b respectivement la temp6rature au point d'arrdt et la position de la flamme en fonction du faux

d'6tirement. Nous avons adopts ici comme ddfinition de la position de'flamme le point de l'espace
al le gradient de temp6rature est maximum. Ces calculs correspondent k une flamme la pression
atmosphdrique et I une richesse 4l

=
0,75. On voit que les courbes correspondant aux calculs en
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Fig. 4. Profits des fractions massiques des espdces minoritaire~ p =
I atm, es =

310 1/s, ~
=

0,75, (a)
M6canisme complexe (b) M6canisme r6duit.

[Mass fraction profiles of minor species (a) Complex mechanism (b) Reduced mechanism.]

chirnie complexe et r6duite sent d'allures tr6s vohines. L'extinction de la flamme par 6tirement,
repr6sent6e par le point de retournement, est en particulier bien retrouv6e par le sch6ma r6duit.

L'erreur relative commise sun la valeur du faux d'6tirement l'ixtinction
ne d6passe pas 69b

Nous averts vu sun la figure 3 que, pour 4l
=

0,75, la chimie r6duite reproduisait un front de

flamme plus proche du point d'arrtt que la flamme calcu16e par le m6canhme 616mentaire. II n'est
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Fig. 5. Calculs de continuation en chimie complexe et r£duite, p =
I atm, ~

=
0,75;(a) lbmp6rature

au point de stagnation en fonction du taux d'6tirement (b) Position de la flamme en fonction du taux

d'6tirement.

[Continuation calculations vith complex and reduced mechanism (a) Stagnation point temperature wrsus

strain rate (b) Flame position wrsus strain rate.]

donc pas 6tonnant de trouver une valeur du faux d'6tirement l'extinction plus faible en chimie

r6duite. En eflet, comme l'ant d6ja remarqu6 d'auires auteurs (cf. par exemple Rogg[19]), l'ex-

tinction de la flamme sb produit lorsque le front de flamme arrive une dbtance critique du point
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Fig. 6. Calculs de continuation en chimie complexe et r£duite, p =
I atm~ ~

=
0,65, (a) lbmp£rature

au point de stagnation en fonction du taux d'£tirement (b) Position de la flamme en fonction du faux

d'£tirement.

[Continuation calculations vith complex and reduced mechanism (a) Stagnation point temperature wrms

strain rate (b) Flame position wrsus strain rate.]

d'arrtt. D'apr6s la figure 5b, cette distance critique est ind6pendante de la chimie consid6r6e.

I-es figures 6a et 6b reprdsentent respectivement la temp6rature au point de stagnation et la

distance de flamme en fonction du faux d'6tirement pour une richesse de 4l
=

0,65 (es
=

310 1Is)
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Fig. 7. Calculs de continuation en chimie complexe et r£duite. lbmpdrature au point de stagnation en

fonction de la richesse, p =
I atm, es =

310 1/s.
[Continuation calculations with complex and reduced mechanism. Stagnation point temperature venus equi-

valence ratio.]

Pour ce r6gime, l'erreur relative commise sun (es valeurs du taux d'6tirement k l'extinction est plus
importante que pour 4l

=
0,75.

Enfin, la figure 7 donne l'6volution de la temperature du point d'arrtt en fonction de la richesse

des gaz frais dans (es conditions suivantes : p =
I atm et es =

310 1/s. On constate que les extinc-

tions pauvre et niche sent correctement retrouv6es par le sch6ma r6duit. Une d1tf6rence apparait
cependant pour (es m61anges trds riches (4l > 1, 7). Pour ces rdgirnes, (es hydrocarbures intermd-

diaires sent pr6sents en quantit6 non n6gligeables et l'hypoth6se de quasi-stationnarit6 pour ces

esp6ces est mains valable.

5. Conclusion.

La m6thode de rdduction systdmatique de schdmas cindtiques proposde par Peters a dtd appliqude
I la combustion du propane. Un schdma rdduit I 9 espdces et 6 rdactions a dtd dtabli. Ce schdma se

dhtin gue de celui donn6 par Paczko et al. par l'in troduction d'esp6ces principales supp16mentaires
(OH et O) et par une prise en consid6ration plus comp16te des r6actions d'6quilibre H2/02 et

CO /C02
Ce sch6ma r6duit est utilis6 pour des calculs d'une flamme laminaire 6tir6e k la pression alma-

sphdrique. I-es rdsultats sent gdn6ralement tr6s satisfahants. I-es structures de flamme sent correc-

tement reproduites et (es caractdristiques principales telles que l'extinction sent convenablement

reprdsent£es par ce m£canisme rdduit.
~

En ce qui conceme (es temps de calcul, on pouvait esp£ret obtehir un facteur de divisibn proche
de 10 en passant d'un sch£ma I 31 espdces I un schdma I 9 espdces. Ndanmoins, comme'(es

expressions des vitesses de r£action du sch£ma r6duit ant des formes complexes, (es possibilit£s de
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vectorisation du programme de calcul sent diminu6es et le gain en temps calcul est eflectivement

de l'ordre de 5, ce qui peut tout de mdme dtre consid6r6 comme trds satisfaisant.
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lbble 1. M6canisme r6actionnel (ASM) pour la combustion du propane dam l'air. Constantes

de r6action sons la forme: kj
=

ATP exp(- E /RT) unit6s : mol, cm, s, K et kJ/mol ; coefficients

du trois16me corps M' : a
(02)* 0,4 a (N2)

=
0,4, a(CO)

=
0,75,

a
(C02)

*
1,5 ;a (H20)

=
6,5,

a (C3H8)
=

3.

ILBACTION A fl E

1. O~ + H - OH + O 2.000E14 o-o 70.7

2. Hi + O - OH + H 5.060E04 2.67 26.4

3. H~ + OH ~ H,O + H 1.000E06 1-o 13.9

4. OH + OH m H~O + O 1.500E09 1.14 o.42

5. H + O~ + M' Hoi + M' 2.300E18 -o.8 o.

6. HO~ + H OH + OH 1.500E14 o-o 4.20

7. Hoi + H H~ + O, 2.500E13 o-o 2.90

8. Hoi + H H~O + O 3.000E13 o-o 7.22

9. HO~ + OH H~O + O~ 6.0o0£13 o-o o.

10. CO + OH m Cal + H 4.40oE06 1-S .3.11

11. CH, + H m Hi + CH, 2.200E04 3.o 36£1

12. CH, + OH H~O + CHI 1.600E06 2.1 1M4

13. CHI + O CH~O + H 7.000£13 o-o o.

14. CHI + OH CH~O + H + H 9.000£14 o-o 65.13

IS. CHI + OH CH~O + Hi 6.000£12 o-o o.

16. CBS + H CR, 1.900£36 -7.o 36.07

17. OHIO + H CHO + H~ 2.500£13 o-o 16.81

18. CH~O + OH CHO + H~O 3.0040£13 o-o S-M

19. CHO + H CO + H~ 2.0040£14 o-o o.

20. CHO + OH CO + H~O 1.0040£14 o-o o.

21. CHO + O, CO + Hoi 3.o0o£12 o-o o.

?2. CHO + M' CO + H + M' 7.100£14 o-o 70.67

23. CH, + CH~ GH« 7A70E52 11.9 60.63

24. OH, + H H~ + GHa 5.400E02 3.5 21.91

25. OH, + OH Rio + GHa 6.30oE06 2.o 2.71

26. OHS C,H, + H 1.30o£19 .2.o 174.3

27. GH, + H CBS + CH, 3.0040£13 o-o o.

26. G Hi + Oi HO, + C,H, 2.0040£12 o-o 21.o

29. OH, + OH OH> + HID 3.0040£13 o-o 12.6

30. Ci Hi m CiHi + H 1.600£32 .fi.5 194.5

31. CiHi + Oi CH~O + CHO 1.500£12 o-o o.

32. OHS + O CHICO + H 3.000£13 o-o 0.

33. CH,CO + H CH> + CO 7.000£12 o-o 12.6

34. CHICO + OH OHIO + CHO 1.000£13 o-o o.
35. C~H, + O Ciao + H 4.30oE14 o-o fit-o

36. GH~ + O CH~ + CO 4.100E08 1-S 7.14

37. GH~ + OH H~O + Gas 1.0o0E13 o-o 29.41

36. C~HO + H CH, + CO 3.000E13 o-o o.

39. C,HO + O CO + CO + H 1.000E14 o-o o.

40. CHI + Oa CO, + H + H 6.500E12 o-o o-m

41. CHI + O, CO + OH + H 6.50o£12 o-o 6.30

42. CH~ + H m CH + Hi 4.000£13 o-o o.

42. CH + O~ CHO + O 3.000£13 o-o 0.

44. C~H + O, C~ HO + O 5.0040£13 o-o 6.30

45. C~H + H, C,H, + H 1.10o£13 o-o 12.06

46. CH, + H CH, + Hi 1.600£14 o-o 63.32

47. CH, + OH CH, + H,O 1.500£13 o-o 21.o

48. CHI + OH CH~O + H 2.500£13 o.0 0.

49. Cal + OH CH + H~O 4.50o£13 0.o 12.60

5o. CH + OH CHO + H 3.000£13 0.o 0.

51. OH« + H N
.

C,H, + Hi 1.300£14 0.0 40.6o

52. Ci He + OH N
.

C,H, + Rio 6.300E06 2.o 2.71

53. C,H« + H I
.

C,H, + Hi 1.000£14 o-o 35.08

54. OH« + OH I
.

C,H, + H,O 1.200E08 1.46 o.798

55. N
.

C>H, + H C,H, 2.000£13 0.0 0.

56. I
.

OH, + H C,H, 2.0040£13 0.o 0.

57. N
.

OH, OH, + CH, 3.000£14 0.0 139.71

58. N
.

C>H, C>H« + H 1.000£14 0.0 156.89

59. .V
.

OH, + O~ C,H, + HO~ 1.000£12 0.0 21.01

60. I . OH, C,H, + H 2.0o0£14 0.0 162.73

61. I
.

C,Hi + O, C, H, + HO~ 1.0o0£12 0.o 12.56

62. OH, + OH CII,CHO + CH, 1.0o0£13 0.0 0.

63. CH,CHO + H CH, + CO + H~ 4.000£13 0.0 17.65

64. CH,CHO + OH CH, + CO + H,O 1.0o0£13 0.o o.

65. H + H + M' = Hi + if' t.80o£18 1.0 o.

66. H + OH + M' = lI,O + M' 2.200£22 ?.o 0.

67. O + O + M' m O~ + M' 2.900£17 .1.o o.

68. CO + O + M' m CO~.+ -ii' 7.10o£13 o-o -19.10

69. CO + Oa » CO~ + O 2.soo£12 o o 201.o

Tbird baey e~ci«cie# far Al' ala,) oA. a(N~)
=

0A, a(CO) 0.75,
a(Cod

=
1.5, al H~O) 6.5, a(C,H8)

=
3.


