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CONTEXTE ET OBJECTIFS

CONTEXTE

Bulles de champagne Mélange eau-huile

OBJECTIFS
e Obtenir les états critiques.

e Modéliser les écoulements étirés.
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DEFINITION D’UNE THERMODYNAMIQUE

La connaissance de e, p et s fonctions C? de ¢ = (T, v, y) sur O¢
vérifiant (T1)-(T4) est une thermodynamique ot y = (y1,...,yn)"
et n le nombre d’espéces.

(T1) e et s l-homogeéne et p 0-homogéne pour (v,y).
(T2) Relation de Gibbs ot g < Oy, e — T@nyks,
de = Tds — pdv + > _ gdyx
k=1
(T3) O7e(¢) > 0 et croissance en température de O¢.
(T4) Croissance en v de O

lim (e —ef?) =0, lim (s—sfP)=0et lim v(p—ps) =0
V—00 vV—00 V—00

Les fonctions e8P, s8P et p8P sont connues.

. Giovangigli, V. and Matuszewski, L., Physica D, 2012.
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Lol D’ETAT SRK (SOAVE-REDLICH-KWONG)

3 Z Vi RT B a(T,y)
p(O) =) <M,.> v—b(y) v(v+b(y))

i=1

a( ZZyIYJO‘ (T)O‘J ZYI i

i=1 j=1

facteurs acentriques des espéces.

et les «; et b; sont construits a partir des états critiques et des

FONCTION DE GIBBS MASSIQUE
def
g=e— Ts+ pv,

Z y,RT n yiRT
Y& - \M;(v = b)p*

+M_E|n ]__|_9 —
Mi(v —b) b v
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MOTIVATION (1)

20 T
Etats instables ——
Frontiére det(A\) = 0 ——
Frontiére instabilité mécanique - - - -
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Fraction massique de I'éthane

Domaine d’instabilité & T = 200 K pour les mélanges d’éthane et d’azote.

Si p > pit, le systéme est forcément stable.
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MOTIVATION (II)

8 I
| phase 5 ' "':“";;
mmm 2 Cp o
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UCEP,
LV LCEP,
TEMPERATURE

Classification des états critiques des mélanges binaires *

1. Van Konynenburg, PH and Scott, RL, Philosophical Transactions of the Royal Society of London.

Series A, Mathematical and Physical Sciences, 1980.
Prausnitz, John M and Lichtenthaler, Rudiger N and De Azevedo, Edmundo Gomes, Molecular
thermodynamics of fluid-phase equilibria, 1998, (third edition), p.679.
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LES ETATS CRITIQUES : DEFINITION

FoNncTIONS DE GIBBS VOLUMIQUE

gd:Efpg:p(e— Ts + pv).

DEFINITION

On considére un mélange binaire. Soit G la fonction de Gibbs volu-
mique et x la fraction molaire d’une espéce du mélange. Les états
critiques vérifient le systéme suivant

8§g‘ (pcrit’ Tcrit’Xcrit) — 0’
p, T
= 0.

&%g‘p T(pcrit’ Tcrit’ Xcrit)

Il existe une caractérisation pour les mélanges n-aire .

1. Peng, Ding-yu and Robinson, Donald B, AIChE Journal, 1977.
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DERIVATION ANALYTIQUE DU SYSTEME

VARIABLES THERMODYNAMIQUES
C=(T,v,y,y2),
m=(T,p,x1,x).

On sait calculer 0:G et non 0,G.
ECRITURE DU SYSTEME

1- Calcul de 0.6, 859, 829,
2- Calcul de 0,G = 0¢G0,(

DIFFICULTE

La dérivation analytique du systéme est complexe

8/26



CALCUL FORMEL : SYMPY

simplify(diffx(diffx(diffx(gm,p,x,nu),p,x, nu) p,x,nu))

2 (s wfp(x v) N 3L g (6 V)L p(x, V)=

m A I e G0 E P VP ) 33 g (6 ) o pn ) )
+p(x,v) (Zpx.v)* (ap(x. v)* (2 )’
35 &n (x, V)(%P("‘V) 2 p(x.v) 63‘ & (5 V3P, ”)( Fow P V)) 9 g (X, VJ—JJ(X V(£p(x, V))z,f;yp()t. V)
) (Zox0)’ (Zpx0)’ (Zp0)’
. 2 g (x V) Zople ) (L plx, ) i

32 gn(x, V)(;—;p(x. V) (&pix, )
(Zoxw)*

(Lpx )’
62

3 (e ) ot )
% g (e V) (205, W) (5, v)

(£pex.m)’

" 32 g () 2 pe V) Zplx )’ 2 gm (. v)*
(d%p(x. v))3

BJ
(2pexn)' (Zpx)’ a0
D)3 g () 3 pe ) g () 3(Ep(e ) 3 g (60 6 p(xs V) g (3, V)5 (X, V)
- PG ) - Py * (2 p(x. )’ ’ (£ p(x. vy
35 V() o e (1)
(Lpx.v)’
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LA CONTINUATION

PROBLEME

Résoudre un systéme d’équations non linéaires de la forme
G(v) = G(u,A\) =0,

avec v = (u,\) € R™1 1 € R" et A\ un reéel.
IDEE DE LA CONTINUATION

Paramétriser la solution (u(s), A(s)) par I’abscisse curviligne s.

G (u(s), \(s)) =0 (Equation originelle),
N (u(s),\(s),s) =0 (Equation s = longueur de I’arc courbe),
(u(0), A(0)) = (o, Ao) -

. Keller, Herbert B, Application of bifurcation theory, (1977)
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CONTINUATION : ETATS CRITIQUES

LES INCONNUES
u= (T7y17y2)7 A=v
SYSTEMES D’EQUATIONS

nit+y=1,
a)2<1g|pv7— = 07
é)§1§;|Py7_ =0,

p= pSRK(T? v, Y1aY2)'

SYMPY

Calcul de 82.Glp 7, 035G

T,p:
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ETATS CRITIQUES DES MELANGES ETHANE AZOTE

50 T T T T T
+ Continuation
Max - - - -
+ Expérimentaux (1) +
40 Expérimentaux (2) A
Expérimentaux (3) X
e
s 30 B
c
i)
o
o 20 - 4
o
10 - ]
0 L L L L L
50 100 150 200 250 300

Température (K)

350

1. Wisotzki, KD and Schneider, GM, Berichte der Bunsengesellschaft fiir physikalische Chemie (1985)

2. Stryjek, Roman, Fluid phase equilibria (1993)

3. Ellington, R.T., Eakin, EKE., Parent, J.D., Gami, D.C. and Bloomer, O.T, Thermodynamic and

Transport Properties of Gases Liquid and Solids ASME (1959)
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POINTS CRITIQUES DES MELANGES ETHANE AZOTE EN
3D (I)

Continuation

Max - - - -

Pression (MPa)

200

150
Température (K)
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POINTS CRITIQUES DES MELANGES ETHANE AZOTE EN
3D (II)
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LES ECOULEMENTS ETIRES

Rencontre de deux fluides en 'origine. ]

down

Ilustration des écoulements étirés

1. Gaillard, Pierre, Interfaces diffuses et flammes transcritiques LOX/H2, thése.
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LES EQUATIONS BAS MACH D'UN FLUIDE (I)

Otp+ V- (pv) =0,

Opi +V + (piv) = =V - Fi,

Du(pv)+ V- (pv & v) =~V — V - P,
Or(pe) +V - (ple + 5)v) = =V - (Q).

INCONNUES DU SYSTEME

p . masse volumique,
pi . masse volumique de la iéme espéce,
v : vitesse,

e : énergie interne massique.
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LES EQUATIONS BAS MACH D'UN FLUIDE (II)

2
P =pl— <Vv+ (Vv)t — §V . VI> -V vl

:Pvis
= =2 jepe pyiDjjd;,
Q = ZfEDe hi - )\V T.

TENSEUR DE PRESSION
n, ' : viscosité de cisaillement et viscosité volumique,
FLUX DE DIFFUSION DE LA IEME ESPECE
d; : force d’orientation de diffusion,
Dj; : coefficients de la matrice de diffusion,
FLUX DE CHALEUR
hi = OyhlTp,

A @ conductivité thermique.
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STRUCTURE DE LA SOLUTION

On cherche une solution en 2-D de la forme suivante

p =p(t,y),
T =T(ty),
v =yk(t,y),
v =v(ty),

u=axu(t,y).

L L

On réinjecte cette solution dans le systéeme Bas Mach.
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SYSTEME FINAL

LE SYSTEME STATIONNAIRE

pau+dy(pv) =0,

pvd, u =dy (nd, o) + o (p? — pu ?),
pvdyyk = —dy (pyx Vi), k€ [1,n],
pvepdy T =dy (Ad,T) - (ZZ:1 PYk ViCp) dy T.

\.

LES CONDITIONS AUX LIMITES

On fixe T8, T4, y®, yd, a et p,. On a sur les vitesses v(t,0) = 0,
0l =1 et
d
ps= 2.
pg
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DISCRETISATION DU SYSTEME

DISCRETISATION DU SYSTEME

e Discrétisation par différences finies.

e Stencil & trois points.

SYSTEME STATIONNAIRE DISCRETISE

F(X) =0

def
avec X = (X)ies et X; = (pi, pivi, T;).

UNE METHODE DE NEWTON MODIFIEE
J(X9Y (X"+1 - Xk) = A F(X5),
ou
e )\, est un paramétre d’amortissement ,

e J est calculé de maniére approchée.
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RESOLUTION DU SYSTEME DISCRETISE (I)

ALGORITHME

1- Résolution pseudo-instationnaire avec la méthode de Newton,

Xn+1 _Xn
DY = F(X"™).
T

On a X% ... X"s.

2- Résolution du systéme stationnaire discrétisé,
F(X)=0.

On a X" ... X!
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RESOLUTION DU SYSTEME DISCRETISE (II)

SUITE ALGORITHME
3- Adaptation du maillage

Sty Xildy < e,
[ 02X dy < .

Rajout d’un point milieu entre y; et yji1.

- ---@----®-- -~

[ ]
Yio Yit+12 Yi+1
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MELANGE ETHANE AZzOTE (I)

TE=T4=300K,yg . =L yx, =0, ¥ r =0, Yooore = 1,
a =10% et p, = 100 Atm.
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MELANGE ETHANE AZOTE (II)

TE=T4=300K,yg . =L yx, =0, ¥ r =0, Yooore = 1,
a =10% et p, = 100 Atm.
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CONCLUSION ET PERSPECTIVES

CONCLUSION

I- Simuler les états critiques des mélanges binaires.

II- Simuler les écoulements étirés en basse et haute pression.

PERSPECTIVES

[- Simulation des écoulements de fluides avec des interfaces dif-
fuses.

II- Obtenir une discrétisation du systéme de Navier-Stokes-
Korteweg (NSK).

III- Discrétisation du systéme NSK par le solveur SitCom du Co-
ria.
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Merci de votre attention!
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PRESSION DE VAPEUR SATURANTE DE L’ETHANE

Pression (MPa)

I T
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+
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Température (K)

5+

Echelle linéaire

350
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PRESSION DE VAPEUR SATURANTE DE L’ETHANE
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DETAIL SUR LA DISCRETISATION (I)

DISCRETISATION DES TERMES D’ORDRE 2

1

dyn (dy o) = ——————— (ni11/2dy 0(i +1/2) — m;_1 jod, G(i — 1/2)) ,
Xit1/2 — Xi—1/2
_ N1+
Ni+1/2 = T
4, (i +1/2) = = 5),

Xi+1 — Xi
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METHODE DE NEWTON

UNE METHODE DE NEWTON MODIFIEE
J(x¥) (Xk+1 - Xk) = “MF(XH),

ol \¢ est un parameétre d’amortissement '.
CALCUL DU JACOBIEN
Le jacobien de F est approximé par

HX)5Z = F(X +62) — F(X).

STRUCTURE DU SCHEMA
e Stencil & trois points.

e Ordre de convergence reste super-linéaire mais inférieur & 2
(Condition de Dennis-Morré).

1. Deuflhard, Peter, Numerische Mathematik, (1974).
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MELANGE ETHANE AZOTE (III)

TE=T4=300K,yg . =L yx, =0, ¥ r =0, Yooore = 1,
a =10% et p, = 100 Atm.
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MELANGE ETHANE AZOTE (IV)

TE=T4=300K,yg . =L yx, =0, ¥ r =0, Yooore = 1,
a =10% et p, = 100 Atm.
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FORCE D’ORIENTATION DE DIFFUSION

dj = va(uj)|-ﬁ
avec
def Mig;
NJ RT ’

M;v;
dyj = J Jdp—i-zaxl.,uj'dx,' —

RT

M;h;
—ar.
rr2¢
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