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Résumé. — L’étude des flammes laminaires €tirées est importante sur le plan fondamental et elle
présente aussi un interét considérable pour la modélisation de la combustion turbulente. Le calcul
est généralement effectué avec des modeles chimiques trés simplifi€s ou avec des mécanismes ciné-
tiques détaillés. Une nouvelle approche basée sur une réduction systématique des schémas cinétiques
a ét€ proposée par Peters. Notre objectif est d’évaluer cette méthode dans I’analyse des flammes de
prémélange air-propane a la pression atmosphérique. Un schéma réduit amélioré a 9 espéces et 6
réactions est proposé. Tous les calculs sont comparés & ceux d’un schéma complexe de référence da
a Warnatz. Les résultats obtenus sont généralement satisfaisants. I1 apparait que les différences entre
les calculs en chimie complexe et réduite, en ce qui concerne la position de la flamme, varient avec les
paramétres de la flamme tels que la richesse, alors que les structures de flammes sont toujours bien
décrites. Enfin, le schéma réduit reproduit correctement le phénomene d’extinction et les valeurs du
taux d’étirement et de la richesse & I’extinction sont obtenues avec une précision 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
satisfactory. 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. Introduction.

Les analyses de structures de flammes laminaires occupent une place importante en théorie de
la combustion. Ces études ont aussi conduit plus récemment au développement de modeles de
flammelettes pour la combustion turbulente (voir par exemple Marble et Broadwell [13], Libby
et al. [12], Peters [15] et Darabiha er al. [4]). La flamme turbulente est décrite dans ces modéles
comme une collection de flammes laminaires soumises aux taux de déformation imposés par les
fluctuations turbulentes. Les propriétés de ces éléments de flamme comme les taux de dégage-
ment de chaleur par unité de surface de flamme, les taux de consommation par unité de surface,
les caractéristiques d’extinction sont utilisés pour établir le bilan de surface de flamme et pour
déterminer les termes de source volumétriques.

De nombreuses études théoriques ont été effectuées au cours des derniéres années sur la struc-
ture des flammes laminaires étirées (voir par exemple Law [11] pour un article de revue, Buck-
master et Ludford (1) pour des analyses asymptotiques, Giovangigli ez al. [7,8], Darabiha ez al. [4]
pour des calculs en chimie complexe). L'étude numérique de ces flammes est basée sur la résolu-
tion des équations classiques de la mécanique des fluides associées & un mécanisme chimique de
combustion. L’évolution des ordinateurs et des progrés accomplis en algorithmique ont permis
de prendre en compte de facon détaillée les propriétés de transport, les grandeurs thermodyna-
miques et des cinétiques complexes. Parallelement, grice aux résultats obtenus dans la descr:ption
des mécanismes €lémentaires de combustion des hydrocarbures, des schémas cinétiques de plus
en plus détaillés contenant des dizaines d’espéces et des centaines de réactions ont pu étre utilisés
dans ces calculs.

Les résultats obtenus sont évidemment d’une grande précision et permettent d’analyser fine-
ment la structure des flammes. Cependant, ces €tudes nécessitent des calculs trés longs et en-
trainent donc des cofits élevés. Dans les applications industrielles notamment, une connaissance
aussi fine du comportement des flammes n’est pas nécessaire, d’autant plus que les modeles de
combustion turbulente ne sont pas toujours capables de traduire les phénomenes physiques avec
un niveau de précision équivalent.

Le temps nécessaire au calcul d’'une flamme laminaire est typiquement proportionnel au car-
ré du nombre d’especes intervenant dans le schéma réactionnel. Pour cette raison de nombreux
efforts ont été deployés afin d’établir des mécanismes cinétiques mettant en jeu moins d’espéces
et un nombre de réactions plus réduit mais capables cependant de traduire la réalité physique
avec une précision raisonnable. De tels mécanismes sont présentés par exemple par Coffee et al.
(3], Westbrook et al. [21], Reitz er al. [18], Duterque et al. [6], Hautman ez al. [9] et Kiehne ez al.
[10]. Les méthodes utilisées par ces divers auteurs sont essentiellement empiriques.

Peters ez al. [16,17] ont proposé plus récemment une méthode de réduction systématique par-
ticulizrement élégante basée sur I’hypothése de quasi-stationnarité de certaines espéces intermé-
diaires. Les résultats obtenus par cette approche pour la combustion du méthane et du méthanol
sont trés intéressants. La méthode a aussi ét€ appliquée a la combustion air-propane mais ce cas
n’a pas ét€ €tudié extensivement. La démarche proposée par Peters est explorée ici afin d’établir
un schéma réactionnel & 9 espéces et 6 réactions pour des flammes air-propane. Ce schéma réduit
estappliqué au calcul de flammes laminaires a point d’arrét. Cette configuration permet d’analyser
le mécanisme d’extinction par €tirement. On peut aussi comparer le comportement de flammes
décrites par des schémas complet et réduit et voir si 'extinction est correctement représentée par
le schéma réduit.

Les détails de la réduction sont présentés a la section 2. La modélisation et le traitement numé-
rique des flammes laminaires sont décrits & la section 3. Enfin, les résultats numériques obtenus
avec le schéma réduit sont comparés dans la section 4 aux calculs effectués avec une cinétique
complexe.
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2. Application de la réduction systématique de schémas cinétiques & la combustion du propane.

Dans cette partie nous décrivons brievement la méthode de réduction systématique de schémas
cinétiques. Les détails de cette méthode sont présentés en particulier dans les publications de
Peters et al. [16,17).

2.1 FORMULATION GENERALE. — Soit un probléme stationnaire d’écoulement réactif associé
4 un mécanisme chimique 4 K espéces et I réactions. Les équations de conservation des espéces
s’écrivent :

Y, 1

L(Mik) :Z;vkiw, k=1,.,K (1)
1=

ol Y} est la fraction massique de I'espéces k, M} 1a masse molaire de I'espéce k, vy, le coefficient

stoechiométrique de I'espéce k dans la réaction 7 et w; la vitesse molaire de la réaction :. Enfin,

L (Y /M) est un opérateur convectif-diffusif que nous expliciterons au paragraphe 3 pour une

flamme laminaire étirée au voisinage d’un point d’arrét.

2.1.1 Hypothése de quasi-stationnarité. — Une espéce kgs sera considérée comme quasi-
stationnaire si sa vitesse de réaction est négligeable devant celle des autres especes. Pour cette

espéces, on peut écrire :
1
Y
L) = siwi =0 2
(qus) kaq,w ()

1=1

2.1.2 Equations du schéma réduit. — Si parmi les K especes du mécanisme considéré, K, sont
quasi-stationnaires, le systtme différentiel (1) peut étre remplacé par le systeme algébro-
différentiel :

I
Y:
Ll— )= L W4 =1,.., (K- F 3
(Mk) gvkw k (K — Ky) 3)
I
Yowkw, =0  k=(K-Kq+1),. K (4)

i=1

2.1.3 Représentation stoechiomérrique du schéma réduit. — Les équations (4) permettent d’éli-
miner I, vitesses de réaction dans I'’équation (3). Il est & noter que I, est inférieur ou égal au
nombre K, d’espéces quasi-stationnaires.

Le sous-systéme différentiel (3) peut donc étre exprimé en fonction de I — I, vitesse de réaction

-1,

Yy )
Ll=—=)= Uy, W, k=1,.. ,(K-K 5
()= T+ (K - K ©)
Considérons a présent la matrice M (K — K,,I — I,) dont les coefficients sont M (k, i) = v;;. Si
I's désigne le rang de cette matrice, il est possible de trouver I's combinaisons linéaires indépen-

dantes des vitesses de réaction w,

I-1
wy = Zaﬁw,' I=1,.,Is
=1
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telles que le systéme d’équations (3) puisse €tre remplacée par

Is
L (%) =)o@ k=1, (K- K,) (6)
k I=1

La matrice des coefficients v}/, est cette fois injective.

Le systeéme (6) représente alors les relations de conservation des esp&ces associ€es 4 un méca-
nisme 3 K — K, espéces et ['s réactions dont les vitesses sont données par les &; . La représentation
stoechiométrique de ces réactions est fournie par les coefficients vy;.

La derniére étape de la réduction consiste maintenant 3 exprimer les &; (ou les vitesses de
réaction élémentaire w,) en fonction des K — K, espéces principales (non quasi-stationnaires).

Pour une réaction élémentaire

Z 'Uk,'Ak — P
k

ol les A; représentent les réactifs et P les produits, la vitesse peut étre exprimée par la formule
d’Arrhénius :

w, = C [ (4]
k
ou [A,] est la concentration molaire de I'espéce k et C' est la constante de la réaction donnée par
C = AT? exp(~E/RT)

Dans cette derniere expression, R désigne la constante universelle des gaz parfaits, A est la cons-
tante pré-exponentielle, 3 est 'exposant de la température et E est 'énergie d’activation.

Si I'on substitue ces expressions de w; dans le systéme algébrique (4), les concentrations des
K, esp&ces quasi-stationnaires peuvent s’exprimer en fonction des X — K, espéces principales.
En effet, le systéme (4) devient alors un systéme polynomiald A ¢ équations. Sous certaines con-
ditions, en particulier lorsque le schéma élémentaire initial n’est pas trop complexe, ce systéme
peut étre inversé analytiquement. Ainsi on obtient les expressions des concentrations des espéces
quasi-stationnaires en fonction des K — K¢ espéces principales. Ces expressions peuvent alors
étre utilisées pour le calcul des vitesses de réaction @; qui deviendront des fonctions explicites
des concentrations des espéces principales, de 1a température et des constantes d’Arrhenius des
vitesses de réactions €lémentaires.

Dans la section suivante, nous appliquerons la réduction systématique de schémas cinétiques
a la combustion du propane. Une analyse systématique des différentes étapes de réduction dans
le cas du propane est effectuée par ailleurs [S].

2.2 APPLICATION A LA COMBUSTION DU PROPANE. — Pour €étudier la combustion du propane,
nous disposons d’un mécanisme élémentaire (noté désormais CM) a 31 especes et 123 réactions
~'dG a Warnatz [20]. Ce mécanisme est déja utilisé pour des calculs de flammes laminaires étirées
par Darabiha et al. [4] et Giovangigli er al. [7] {8]. Les résultats obtenus avec ce mécanisme seront
pris comme référence auxquelles nous comparerons les résultats du schéma réduit. Il ne s’agit
évidemment pas ici de validation de mécanismes cinétiques par rapport a des données expéri-
mentales (qui sont d’ailleurs rares pour la configuration étudiée) mais de comparaison entre dif-
férents mécanismes. Cependant, Papplication de la réduction systématique au mécanisme CM
aboutit 4 des expressions trop complexes des vitesses de réaction. Une simplification préalable
basée sur des calculs de sensibilité or d’ordre de grandeur des vitesses de réaction est nécessaire.
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Le schéma semi-détaillé que nous proposons (noté désormais ASM) contient 29 espéces et 69
réactions (Tab. I). Mises a part les réactions 65 & 69 qui sont ajoutées afin de mieux représenter
les équilibres H>/O, et CO/CO,, ce mécanisme est semblable A celui proposé par Paczko et al
(14].

Par ailleurs, nous supposons que toutes les especes sauf C3Hg, H, H>O, O,, CO, H;, N3, CO»,
OH et O sont quasi-stationnaires. Paczko ez al. [14] classent également OH et O parmi les es-
péces quasi-stationnaires et utilisent des relations de quasi-stationnarité tronquées pour déter-
miner leurs concentrations mais nos calculs indiquent que ces hypotheses peuvent entrainer des
erreurs importantes.

Finalement, le schéma (ARM) auquel nous aboutissons, en partant du schéma (ASM) et en
suivant la démarche décrite au paragraphe précédent peut étre représenté par les équations sui-
vantes [5] :

C3H;g + 2H + 40H + 20 = 3H,0 + 3CO + 4H, 1)
CO+OH = CO,+ H (I1)
0,+H=OH+O (H11)
H, + OH=H,O+H (IV)
H, + O=H+ OH V)
H+H+M =H+ M (VI)

Les vitesses de réaction correspondantes peuvent étre obtenues par la résolution du systéme li-
néaire des relations de quasi-stationnarité en suivant la démarche décrite plus haut :
Wy = ws1 + wsz + ws3 + wWs4 — Wss — Ws6
wrr = wio + weo + Wes + We9
Wrrr = we + wy + wg + wo + Wis + wis — w2 — wr + Wy — w36 — Wiz — 2w3g — Wao
—wa1 — w51 — ws2 — Ws3 — ws4 + 2wss + 2wss + wsy
+wes + Wes + We7 + Wes
Grv = w3 + wy + wg + wo + wi2 + wig + w2 — wu + wy + 2ws; + 2wz + 2wz +wy
+2w3g + 2w3g + w7 +way — 2ws) — wsp — 2ws3 — wss +2wss + 2wse — 2wsy
—we3 + Wes
Wy = wy+ we+ wg + w3 — was + wig + w39 + wa + War + Wa3 — We7 + We
Wy = w2 — wa+ we — w4 — Wis — w31 — wip + w33 + Was — wis — 2w3g — w39 +Wao
+ws1 — wae — we7 + Ws7 + We7 + Wes
Dans ces expressions les indices correspondent aux réactions du tableau I
Les concentrations des espéces quasi-stationnaires nécessaires au calcul des vitesses de réaction
sont données par :
[n — C3H7] = (ws1 + ws2) / (kss[H] + ks7 + kss + ks9 [O2])

[i — C3Hy] = (ws3 + wse) / (kss[H] + kso + ke1 [02])

Z33 = kn[H]/ (ks3[H] + k34(OH])

Zy = kn[H]/ (kx + kn[H] + k25 [02))

Zus = kas [02]/ (kas [Oa) + ks [Ha])

Zyo = ksoo[H]/ (k30p[H] + (k35 + k36) [O] + k37[OH] Z4a)

Z3 = kx[O]/ (k3o (1 — Z3o) + k31 [O2] + £32[0))
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NCH;3 = 2k (1 - Z27) (1 - Z3223/2)

2 !
[CH3| = /& +¢ - &

ou b = (ki3a[O] + (k14 + k15 + ki6) [OH] + k4s[H]) /NCH3
¢’ = (ws7 + 2wss + 2wsg + 2weo + 2we1) /NCH3

[C2Hs] = was/ (kas + kz[H] + k25 [O2])

[CaHs] = (was + w + ws2) / (kaoe (1 = Zso) + b [O2] + kszlO))
[C2Ha) = wsor/ (kson[H] + (k35 + k36) [O] + Zaskss[OH])

[C2H] = w37/ (ks [O2] + kas [Hz])

[CH2CO) = wsa/ (k3s[H] + k3[OH))

[C2HO] = (w3s + was) / (kss[H] + k35[O])

Zaop = kam [H2] / (kazp [H2] + k43 [O2] + kso[OH])

NCH; = (k4o + k41) [O2] + kaat[H] (1 — Z4x) + kas[OH] + kyo[OH] (1 — Z4n)
[CHy] = (w36 + w3s + was + wa7) /NCHy

[CH] = (wa2t + wag) / (kaz [Hz] + ka3 [O2] + kso[OH])

NCHO = kys[H] + k2o[OH] + £n[O2] + kz[M’]

[CHO)] = (w13 + w14 + wys + 2wsy + 2wss + was + wag + wso) /NCHO
[HO,] = (ws + w2 + was + wso + wey) / ((ks + k7 + ks) [H] + ko[OH])
[CH4] = (wis + wis) / (kuuelH] + k1o{OH))

[CH20] = (w13 + w14 + wis + w3y + w3a + wag) / (k17 [H] + k13[OH])
[CoHe] = wzs/ (kas[H] + k25[OH])

[CH3COJ = (wss + ws9 + weo + we1) / (kes[H] + kes[OH])

Dans les expressions précédentes les indices “f” et “b” .sont respectivement relatifs aux réac-
tions directe et inverse. Les expressions précédentes déterminent completement les vitesses de
réactions &y A wyj.
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Fig. 1. — Configuration de la flamme.
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3. Modélisation et traitement numérique d’une flamme laminaire étirée.

657

La configuration étudiée est celle d’'une double flamme symétrique a point d’arrét formée par

deux écoulements A contre-courant de gaz frais (cf Fig.1).

Les gaz frais sont constitués d’un mélange d’air et de propane a la température Ty = 300 K. La
géometrie est bidimensionnelle (infinie suivant le troisiéme axe). Une démarche classique pour
I'étude de ce type de flammes (voir par exemple [7]) consiste & chercher a priori des solutions
similaires. Dans ce cas, les équations de conservation de la masse, de la quantité de mouvement,

des especes, de I'énergie et I'équation d’état s’écrivent respectivement :

dv
—— +epf' =0
dy

dy dy

_d(kaka)_VgE-}-wkMk:O k:l,..,]\’

df’
() e
4]y (oo plr) =0

dy dy
dT
a (,\_ x K
dy) aT aT
—_— —_—— E Y, _— - E Mihe =0
dy vady k:]p Ve G dy k=1 R
pRT
P= 5

M

(7)

8)

(9)

(10)

(11)
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Dans ces équations f(y) est une fonction de courant modifiée
' = u(z,)/u(z,o0)
ol u est la composante de vitesse suivant z ; V est défini par :
V =pv

ou p est la masse volumique et v la composante de la vitesse suivant y ; pp est la densité des gaz
frais ; ¢, est le taux d’étirement tel que :

u(z,00) = €.

Les variables p, T, Y; sont respectivement la pression, la température et la fraction massique de
Pespéce k ; u, A, Cp, Cpr, M, M, représentent la viscosité, la conductivité thermique, la chaleur
massique a pression constante du mélange, la chaleur massique a pression constante de I'espéce
k, la masse molaire du mélange et la masse molaire de I'espéce k. Enfin Vi, est la vitesse de
diffusion de I'espece k dans la direction y, w;. est le taux de production molaire de I'espéce k et
hi est 'enthalpie massique de ’espéce £.

Les conditions aux limites s’écrivent :

T(o0) =Ty ; fl(0)=1; Yi(w)=Yo k=1, ,K
dT/dy(0) = 0; df'/dy(0)=0; dYy/dy(0)=0 k=1,. K
V(0) = 0.

La résolution du systeme (7) a (11) utilise une méthode développée par Giovangigli et Smooke [8)
et combinant des techniques de continuation, des itérations de Newton et des grilles adaptatives.

Le syst¢me (7) 2 (11) est d’abord discrétisé en remplagant les opérateurs différentiels par des
différences finies. Le probléme consiste alors a résoudre un syst¢me F(U, o) = 0 ou U représente
la solution discrétisée sur une grille M et « est un parameétre (dans notre cas le taux d’étirement
ou la richesse des gaz frais). Suivant les procédures classiques de continuation, les branches de
solution [U(«), o] sont reparamétrées en [U(s), a(s)] ol s est une approximation de I’abscisse
curviligne de I'arc des solutions [U, a dans un espace de phase adéquat. On introduit ainsi une
nouvelle inconnue Y = [Y, o] qui est solution d’un syst¢me d’équations

F(U,a)=0
N(U,a,s)=0

Un choix convenable de I'équation de normalisation N permet ainsi d’éviter les singularités de
la matrice jacobienne aux points de retournement [7,8]. On peut ainsi calculer complétement Ia
réponse d’une flamme en fonction de I'étirement ou de la richesse et déterminer les conditions
correspondant a I'extinction.

4. Résultats numériques.

Dans cette partie nous présentons les résultats de calculs pour la configuration représentée
(Fig.1). Les figures 2a et 2b représentent les profils de température d’une flamme symétrique
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a la pression atmosphérique, un étirement €, = 310 1/s et pour tous les mécanismes précités,
respectivement a une richesse de 0,75 et une richesse de 1,1.

On constate d’abord que les allures des courbes sont les mémes pour les différents mécanismes.
11 apparait cependant des différences en ce qui concerne les positions de la flamme. A 1a richesse
de 0.75 (Fig. 2a), la simplification préliminaire qui permet de passer du mécanisme détaillé CM
au mécanisme semi-détaillé ASM a pour eflet de rapprocher le front de flamme du point de sta-
gnation, alors que la réduction systématique proprement dite de ASM en ARM a un effet con-
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traire. Les mémes observations peuvent étre faites pour la flamme a une richesse de 1,1 (Fig. 2b).
Ces résultats montrent que les opérations de simplification préliminaire et de réduction systéma-
tique modifient les temps caractéristiques chimiques des mécanismes cinétiques. Dans les deux
cas considérés précédemment (Fig. 2a et 2b), la simplification préliminaire augmente ce temps
caractéristique, alors que la réduction systématique le diminue.

Afin de déterminer la précision et les limites de validité du mécanisme réduit ARM que nous
proposons, nous allons maintenant comparer les résultats obtenus avec ce mécanisme avec ceux
obtenus avec un mécanisme a priori fiable, i.e. le schéma complexe CM. Les profils de tempé-
rature correspondant sont représentés sur la figure 3 dans le cas d’une flamme symétrique a la
pression atmosphérique et pour un étirement €, = 310 1/s 4 différentes richesses. Les calculs sont
effectués en chimie complexe (CM) et réduite (ARM). Il apparait clairement que les deux méca-
nismes donnent des résultats semblables. Le profil de température calculé par le schéma réduit
est cependant légérement déplacé vers le point d’arrét pour ® = 0,65 et 0,75, alors que les deux
courbes sont pratiquement confondues & ® = 0,95. Les figures 4a et 4b montrent les profils de
fraction massique des esp&ces minoritaires, autrement dit les especes les plus sensibles a la ciné-
tique, obtenue respectivement a l'aide de la cinétique complexe et de la cinétique réduite dans
les conditions suivantes : p = 1atm, ¢ = 310 1/s et @ = 0,75. On peut remarquer Pexcellent
accord entre les deux résultats bien qu’une différence existe pour la détermination de la position
de flamme a ce régime (cf. Fig. 3).

+ ARN Mechanism

— (¥ Nechanism

Fig. 3. — Profils de température en chimie complexe et réduite, p = 1 atm, &5 = 310 15s.
[Temperature profiles with complex and reduced mechanisms.]

Pour €tudier I'influence du taux d’étirement sur 1a flamme, nous avons tracé sur les figures 5a et
5b respectivement la température au point d’arrét et la position de la flamme en fonction du taux
d’étirement. Nous avons adopté ici comme définition de la position de flamme le point de I'espace
ou le gradient de température est maximum. Ces calculs correspondent 2 une flamme 4 la pression
atmosphérique et a une richesse ¢ = 0,75. On voit que les courbes correspondant aux calculs en
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Fig. 4. — Profils des fractions massiques des espéces minoritaires, p = 1 atm, &5 = 310 155, & = 0,75, (a)
Mécanisme complexe (b) Mécanisme réduit.
[Mass fraction profiles of minor species (a) Complex mechanism (b) Reduced mechanism.]

chimie complexe et réduite sont d’allures trés voisines. L’extinction de la flamme par étirement,
représentée par le point de retournement, est en particulier bien retrouvée par le schéma réduit.
L'erreur relative commise sur la valeur du taux d’étirement a ’extinction ne dépasse pas 6% .
Nous avons vu sur la figure 3 que, pour & = 0,75, la chimie réduite reproduisait un front de
flamme plus proche du point d’arrét que la flamme calculée par le mécanisme élémentaire. Il n’est
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[Contmuauon calculations with complex and reduced mechanism (a) Stagnation pomt temperature versus
strain rate (b) Flame position versus strain rate.)

donc pas étonnant de trouver une valeur du taux d’étirement & Iextinction plus faible en chimie
réduite. En effet, comme I'ont déja remarqué d’autres auteurs (cf. par exemple Rogg(19}), I'ex-
tinction de la flamme se produit lorsque le front de flamme arrive 3 une distance critique du point
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Fig. 6. — Calculs de continuation en chimie complexe et réduite, p = 1atm, & = 0,65, (a) Température

au point de stagnation en fonction du taux d’étirement  (b) Position de la flamme en fonction du taux
d'étirement.

[Continuation calculations with complex and reduced mechanism (a) Stagnation point temperature versus
strain rate (b) Flame position versus strain rate.)

d’arrét. D’aprés la figure Sb, cette distance critique est indépendante de la chimie considérée.

Les figures 6a et 6b représentent respectivement la température au point de stagnation et la
distance de flamme en fonction du taux d’étirement pour une richesse de ® = 0,65 (e, = 310 1/s) .
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Pour ce régime, I'erreur relative commise sur les valeurs du taux d’étirement & I’extinction est plus
importante que pour ¢ = 0,75.

Enfin, la figure 7 donne I’évolution de la température du point d’arrét en fonction de la richesse
des gaz frais dans les conditions suivantes : p = 1 atm et ¢, = 310 1/s. On constate que les extinc-
tions pauvre et riche sont correctement retrouvées par le schéma réduit. Une différence apparait
cependant pour les mélanges trés riches (® > 1, 7). Pour ces régimes, les hydrocarbures intermé-

diaires sont présents en quantité non négligeables et ’hypothése de quasi-stationnarité pour ces
especes est moins valable.

5. Conclusion.

La méthode de réduction systématique de schémas cinétiques proposée par Peters a été appliquée
a la combustion du propane. Un schéma réduit a 9 espéces et 6 réactions a été établi. Ce schéma se
distingue de celui donné par Paczko et al. par I'introduction d’espéces principales supplémentaires
(OH et O) et par une prise en considération plus compléte des réactions d’équilibre H, /O, et
CO/COa.

Ce schéma réduit est utilisé pour des calculs d’une flamme laminaire étirée A la pression atmo-
sphérique. Les résultats sont généralement trés satisfaisants. Les structures de flamme sont correc-
tement reproduites et les caractéristiques principales telles que I'extinction sont convenablement
représentées par ce mécanisme réduit.

En ce qui concerne les temps de calcul, on pouvalt esperer obtenir un facteur de division proche
de 10 en passant d’un schéma a 31 espéces 4 un schéma a 9 espéces. Néanmoins, comme ‘les
expressions des vitesses de réaction du schéma réduit ont des formes complexes, les possibilités de
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vectorisation du programme de calcul sont diminuées et le gain en temps calcul est effectivement
de l'ordre de 5, ce qui peut tout de méme étre considéré comme trés satisfaisant.
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Table 1. — Mécanisme réactionnel (ASM) pour la combustion du propane dans I'air. Constantes
de réaction sous la forme: k; = AT# exp(— E/RT) ; unités : mol, cm, 5, K et kJ/mol ; coefficients
du troisi¢me corps M’ : a (O2)= 0,4; a (N2)= 0,4, o(CO) = 0,75, a (CO) = 1,5;& (H20) = 6,5,

a (C3Hs) = 3.

REACTION A I} B
1. O1+H=OH+O0 2.000E14 0.0 0.7
2. H+OwmOH+H 5.060E04 2.87 28.4
3 H;+OH=H,0+H 1.000E08 1.6 139
4 OH+0H=H,0+0 1.500E09 1.14 0.42
5 H+40:+4M =~ HO;+ M 2.300E18 -0.8 0.
6. HO,+H-—OH+OH 1.500E14 0.0 4.20
7. HO +H—-H+0; 2.500E13 0.0 2.90
8. HO:+H—-H,0+40 3.000E13 0.0 7.23
9. HO;+OH — H,0+0, 6.000E13 0.0 0.
10. CO+OH=CO,+H 4.400E06 1.5 -3.11
11. CH,+ Hw Hy+ CH, 2.200E04 3.0 38.81
12. CH +OH — H,0+CH, 1.600E06 2.1 10.34
13. CHy+O0—-CH,0+H 7.000E13 0.0 0.
4., CHy+OH ~CH,0+H+H 9.000E14 0.0 65.13
15. CH3+OH — CH,0 + Hy 8.000E12 0.0 0.
16. CHy+ H—CH, 1.900E36 -7.0 3807
17. CH:O+H — CHO + H, 2.500E13 0.0 16.81
18, CH,O0 +OH — CHO + H.,0 3.000E13 0.0 5.04
19. CHO+H —CO + H, 2.000E14 0.0 0.
20. CHO+OH - CO+ H,0 1.000E14 0.0 0.
21, CHO+0,—CO+ HO, 3.000E12 0.0 0.
2, CHO+M' —CO+H+ M 7.100E14 0.0 70.87
23. CH;+ CH;s — C2H, T4T0E52 119 80.63
2. CiH¢+ H = Hy + CyH, 5.400E02 35 2191
28, CHe+OH — H,0+C3H, 6.300E06 2.0 2.7
2. CoHs—~ CH,+H 1.300E19 -20 1743
27. ChHy+ H — CHy+CH, 3.000E13 0.0 0.
28. CiHy+ 02— HO, +CyH, 2.000E12 0.0 21.0
29, CH+OH — CyHy + H,0 3.000E13 0.0 12.6
30. CHy=CiH1+ 8 1.600E32 -5.5 10435
31. CyHy+ 0~ CH,04+CHO 1.500E12 0.0 0.
32. CoHy;+O0—-CH,CO+H 3.000E13 0.0 0.
33. CH,CO+H —~CHy+CO 7.000E12 0.0 126
34. CH,CO + OH — CH,0 + CHO 1.000E13 0.0 0.
3. Ci;+0—-CHO+H 4.300E14 0.0 51.0
36. CHz 4+ O - CH+CO 4.100E08 1.3 714
37. CaH: 4+ OH - H,04CH 1.000E13 0.0 29.41
38. CHO+H—~CH,+CO 3.000E13 0.0 0.
3. C3HO+0—~CO+CO+H 1.000E14 0.0 0.
40. CH:+Oy—CO;+H+H 6.500E12 0.0 6.30
41, CH;,+0;,~CO+0OH+ H 6.500E12 0.0 6.30
42 CH,+HweCH+ H, 4.000E13 00 Q.
43. CH+0,—~CHO+0 3.000E13 0.0 0.
4. CH4+0, - CHO+O 5.000E13 0.0 6.30
45 CH+Hy—Colh+ H 1.100E13 00 1206
4. CHy+H -CHy+ H, 1.800E14 0.0 63.32
47. CHy+OH — CHy + H10 1.50E13 00 210
48. CH;+0H -CH,0+H 2.500E13 0.0 0.
49. CH; + OH — CH + H,0 4.500E13 0.0 12.60
50. CH+OH—CHO+H 3.000E13 0.0 0.
51. CyHs+H — N oCyHr + H, 1.300E14 0.0  40.80
52. CyHy+OH — N « CHy + H,0 6.300E08 20 271
53. CyHs+ H — [+CyHy+ H; 1.000E14 00 3508
54. CyHy + OH — v CyHr + HiO 1.200E08 1.46 0.798
55. N+CyHy+ H — CyH, 2.000E13 0.0 0.
56. I«CaHy+ H — CyH, 2.000E13 0.0 0.
57, N e«CyH; — CiH, + CH, 3.000E14 0.0 139.71
58. NsCyHy ~CyHs+ H 1.000E14 0.0 156.89
59. N aCyHy+ 0y — CyHy + HO, 1000E12 00 2101
60. I+CyHy — CyHs+ H 2.000E14 0.0 162.73
8l. I+CsH1 40y — CiHo+ HOy 1.000E12 0.0 12.56
62. CyHe+OH — CHy,CHO + CH, 1.000E13 0.0 0.
63. CH,CHO+H — CHy+CO + H, 4.000E13 0.0 17.65
64. CH,CHO +OH — CH; +CO + H,0 1.000E13 0.0 0.
63. H+H+M =H,+ M 1.800E18 1.0 0.
66. H+OH +M' =0+ M' 2.200E22 2.0 0.
87. O+O0+M =0+ M 2.900E17 -1.0 0.
68. CO4+0+ M =CO+ \' 7.100E13 0.0 -19.10
89. CO+0;=CO+0 2.500E12 00 201.0

Third body efficiencies for A1’ : a(0;) = 04, a(N;) = 04, a(CO) = 0.75,

a(COy) =15, ofH:0)=865, oC:H8) =



