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Préface

Avant de s’embarquer dans une aventure scientifique, je commence ici par quelques consi-
dérations méta-physiques. En bon mordu des jeux sur les mots, leur orthographe et leur sens,
je mélange ces différentes notions pour proposer une interprétation a une question qui taraude
nombre de scientifiques : quel sens donner & la science ?

Malgré son apparente simplicité, cette question n’a pas de réponse universelle et ce méme au
sein de la communauté scientifique. Et la raison est simple : cette question souléve un probléme
qui n’est pas purement scientifique mais aussi méta-physique ou philosophique®. Ainsi, il n’y a
pas une seule et unique réponse a cette question, mais plutét un ensemble de réponses qui varient
selon les personnalités et sensibilités de chacun(e). Dans les paragraphes qui suivent, je partage
ma vision actuelle sur ce sujet (libre a chacun de s’en inspirer).

Revenons d’abord sur les origines étymologiques du terme®. Le mot “science” vient du
latin “scientia”, signifiant connaissance. Cette relation avec le terme connaissance se retrouve
dans la définition méme du terme “science”. Ainsi, selon le dictionnaire Larousse, la science
correspond a un “ensemble cohérent de connaissances relatives a certaines catégories de faits,
d’objets ou de phénomenes obéissant a des lois et/ou vérifiés par les méthodes expérimentales”.
Sciences et connaissances semblent donc intimement liées, ce que je me permets ici d’imager en
jouant sur 'orthographe pour former le mot connait-science. L’intérét de cette ré-écriture est,
selon moi, de mettre en valeur le fait que connaissance et science sont le résultat d’une action
de la part d’un étre vivant. En effet, toujours selon le Larousse, la connaissance est “l’action,
le fait de comprendre, de connaitre les propriétés, les caractéristiques, les traits spécifiques de
quelque chose”. En pratique, ces connaissances s’acquiérent grace a un échange (que ce soit la
perception de 'objet d’intérét ou bien la communication orale/écrite a propos de cet objet) et font
aussi appel a des fonctions cognitives (comme la mémoire, le raisonnement, la prise de décision).
D’ailleurs, la cognition fait référence a l’ensemble des processus mentaux qui se rapportent a
la fonction de connaissance. Etymologiquement parlant, le terme “cognition” est emprunté au
latin classique “cognitio”, signifiant “action d’apprendre a connaitre”.

a. Référence a ouvrage d’Edgar Morin, “Science avec conscience”, édition Seuil (2017).
b. Les étymologies citées dans la suite sont tirées du Centre National de Ressources Textuelles et Lexicales,
CNTRL (lien vers le site internet).


https://www.cnrtl.fr/etymologie/

Si 'on aborde maintenant le sujet d’un point de vue historique, on se rend compte que la
“science” est intimement liée a la compréhension de la nature. Cela est d’autant plus vrai lorsque
I'on s’intéresse aux modéles scientifiques, c’est-a-dire aux descriptions de phénomeénes naturels
via des outils théoriques ou pratiques (je reviendrai sur les modéles dans I'introduction puisqu’il
s’agit du cceur de mes recherches). Plusieurs exemples attestent de ce lien étroit. Un premier
exemple concerne l'histoire des conceptions de 'Univers (cf. les écrits d’Arthur Koestler a ce
sujet ©). Cette discipline a commencé dés 1’Antiquité avec les premiéres observations des objets
célestes. Cela a donné lieu & diverses descriptions tentant d’expliquer certains des phénoménes
observés. Dans la directe lignée de ces modéles décrivant les mouvements de corps célestes, on
peut citer un second exemple notable avec les travaux d’Isaac Newton. Ses mémoires s’intitulent
Philosophice naturalis principia mathematica, ce qui signifie “ Principes mathématiques de la Phi-
losophie Naturelle”. Cet ouvrage a posé les fondements de la mécanique dite Newtonienne (aussi
appelée mécanique classique), qui décrit le mouvement d’objets macroscopiques. Un troisiéme
exemple, plus général, est 1ié a I’étymologie du terme “physique” : ce dernier est issu du grec
“ouoikn” (prononcé phusikds) signifiant “Science de la nature”. Ainsi, les sciences physiques ont
un ancrage sémantique avec la nature.

Au-dela des liens avec la nature, la science pose également des questions plus philosophiques.
C’est d’ailleurs le sens premier du terme “métaphysique”, qui signifie “aprés les choses de la
nature”. On trouve encore des traces de ce lien entre la science et la philosophie actuellement
dans la vie académique. Par exemple, le grade universitaire de docteur est souvent abrégé en
Ph.D., pour Philosophy Doctor en anglais. Un autre exemple est le titre de 'ouvrage d’Isaac
Newton, faisant clairement référence a la philosophie. La référence a la philosophie est en fait
liée a ’étymologie du mot “philosophe”, qui signifie “celui qui aime la sagesse” en grec ancien.
En ce sens, la science peut étre vue comme le fruit d’une pratique (parfois longue et laborieuse)
donnant lieu & un savoir.

En abordant ce sujet d'un point de vue de l'individu/du scientifique se posent alors des
questions mélant philosophie et histoire des sciences comme : quelle(s) motivation(s) pousse(nt)
un individu & étudier un phénoméne naturel 7 Quel est son objectif 7 Dans I'exemple précédent
sur 'histoire des conceptions de ’Univers, certains ont étudié ce sujet suite & la fascination et
I’attirance que certains phénomeénes naturels exercent sur I’Homme depuis I’Antiquité. Certains
voulaient prédire ces phénomeénes dans un but précis (par exemple pour connaitre les saisons
adéquates pour planter certaines graines/semances). Néanmoins, ces exemples montrent aussi les
limites et écueils possibles de ces descriptions : autant que possible, elles se doivent de rester
fidéles aux phénomeénes observés sans étre influencées par des croyances ou des dogmes. Le
meilleur exemple est I'influence qu’a exercé 1’école de Platon sur le mouvement des planétes :
“la forme du monde doit étre une sphére parfaite et tout mouvement doit s’effectuer en cercles
parfaits a une vitesse uniforme”®. Cela a été 'un des fondements du systéme de Ptolémé, qui
a été adopté pendant plusieurs centaines d’années comme le systéme de référence décrivant le
mouvement des planétes. Malheureusement, la justification de cette hypothése n’est aucunement
physique mais purement métaphysique, puisque le cercle et la sphére étaient alors considérés
comme des formes parfaites. Le méme genre de considérations peuvent amener & sélectionner
une théorie physique plutét qu'une autre sur des critéres plus subjectifs (comme I'esthétique) <.

c. Référence a ouvrage d’Arthur Koestler, “Les Somnanbules : essai sur I’histoire des conceptions de I’Univers”,
édition Les Belles Lettres (2017).

d. Référence a 'ouvrage de Sabine Hossenfelder, “Lost in Math : How Beauty Leads Physics Astray.”, édition
Hachette (2018).



En lien avec les paragraphes précédents, je propose une autre maniére de ré-écrire le mot co-
naissance. Certes, d’'un point de vue purement étymologique, la racine des deux mots n’est pas la
méme : le mot “connaissance” est dérivé du latin “nosco” (qui signifie “ familiarisé avec”) alors que
le mot “naissance” est dérivé du latin “nascor” (qui signifie “naitre”). Néanmoins, ’étymologie du
terme “physique” est profondément liée au vivant. En effet, la racine indo-européenne signifiant
“croitre, naitre, étre” a donné le verbe grec ancien “puw” (prononcé phué), dont est tiré le terme
“puois” (prononcé phisis) signifiant “nature”. C’est en faisant ce rapprochement étymologique
que m’est venu 'idée de ré-écrire le mot co-naissance.

Ce jeu sur les sens ouvre la réflexion suivante : la connaissance pourrait étre vue comme issue
de la naissance simultanée d’un individu et de sa relation au monde qui I’entoure. D’autant plus
qu’un individu (au sens d’une entité isolée) nait nescient, c’est-a-dire sans connaissance. L’intérét
de cette vision est qu’elle apporte alors un éclairage différent. Dans ce cas, la science (notamment
les sciences physiques) permet de décrire non pas I’Univers comme une entité bien identifiée,
mais bien la perception quun individu/un groupe d’individus a de cet univers avec lequel il/elle
interagit. L’observation d’un objet et sa description en terme scientifique devient alors intimement
liée & l'interaction entre I'observateur et I’objet observé. Dans ce sens, le scientifique travaille
pour comprendre et décrire I’ensemble de ces relations et de ces interdépendances €. Pour le dire
autrement, je dirai que la science ne consiste pas essentiellement “a4 découvrir des faits, mais a

découvrir de nouvelles maniéres de les penser”.

En revenant & la question d’origine sur le sens de la science, I'une des réponses que je suis
tenté d’apporter aujourd’hui est la suivante : la science consiste a faire avancer nos connaissances
et donc a repousser les limites de nos méconnaissances. On peut alors se demander : comment 7
Ce a quoi je répondrai : grace a un dialogue, un échange avec le monde qui nous entoure. Et
surtout en restant ouvert d’esprit, pour accueillir toute la complexité de ces inter-actions ® et sans
essayer de les restreindre & des principes génériques (qui, malgré leur aspect parfois séduisant
mathématiquement et/ou rationellement parlant, s’avérent souvent simplificateurs d’une réalité
bien plus complexe). Cette fagon d’observer et de comprendre les choses permet aussi de rester
conscient que nous faisons partie intégrante de I’Univers qui nous entoure, nous en tant qu’étres
vivants et conscients comme tant d’autres. Ainsi, la formulation d’une théorie ou d’'un modéle
reléve d’une certaine forme d’art, dont je détaille certaines des facettes dans le chapitre introductif
sur I'art de la modélisation (cf. Chapitre 1).

Enfin, a travers cette notion de dialogue avec la nature (qui a lieu depuis des milliers d’années),
il est beaucoup plus naturel d’admettre que les théories scientifiques évoluent constamment et
ne sont pas figées. C’est 'un des grands thémes abordés par Karl Popper, selon qui une théorie
scientifique est réfutable/faillible, ¢’est-a-dire qu’elle n’est considérée comme acceptable que tant
qu’elle n’a pas été réfutée (a l'inverse des dogmes qui sont eux incontestables). Par ailleurs, la
notion méme de dialogue avec la nature permet de mieux reconnaitre le caractére fini de notre
savoir (cf. théoréme d’incomplétude de Kurt Godel).

Pour résumer cette réflexion étymologique, lexicale, philosophique et métaphysique sur le sens
de la science, je dirais : connaissance rime avec co-nait-sciences.

e. Référence a ouvrage de Baptiste Morizot, “Maniéres d’étre vivant”, éditions Actes Sud (2020).

f. Référence a 'ouvrage de Lawrence Bragg, “A Short History of Science : Origins and Results of the Scientific
Revolution”, (1959).

g. Je ré-utiliserai souvent cette orthographe pour refléter 'importance de 1’échange dans le préfixe “inter”.
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Jeu sur les sons et les sens :
Les sens de la science et ’essence de la science

Pour finir ce préambule, je propose cette fois-ci de jouer sur les sons et les sens. A la ma-
niére d’Alain Damasio, je me permets de ré-orthographier certains mots, puis de les mettre en
regard/en relation afin d’ouvrir des pistes de réflexion sur les connexions entre la physique et la
métaphysique (voire la Méta-physique®) :

Conscience, con-science'
Décence, des-sens, des-sciences
Déficience, défi & sciences
Croissance, crois-science, crois-science
Prescience, pré-science, presse-science’
Patience, pas-science
Puissance, puits-sens, puisse-science

L’essence de la science, c’est de donner du sens & des connaissances qui ont déja été recensées.
Mais sans les encenser! Et en évitant les contre-sens. Sans quoi c’est la déliquescence des sens.
En réalité, en sciences, chacun(e) consent a chercher de maniére sensée et sensible une forme de
quintessence du sens. Ainsi nait science initialement nesciente.

h. Référence a lentreprise Meta (anciennement Facebook).

i. Reéférence a 'ouvrage de Rabelais, “Pantagruel” (1532) : “Science sans conscience n’est que ruine de I’dme”

j. Reéférence a I'ouvrage de Victor Hugo, “Actes et Paroles, I11” (1876) : “ Pour moi, [’homme n’est complet que
s’il réunit ces trois conditions, science, prescience, conscience’.



Organisation du mémoire

J’ai choisi d’organiser ce mémoire de la maniére suivante. Le premier chapitre introduit toutes
les notions clés pour la compréhension de mes travaux de recherche. Ce 1¢" chapitre est écrit de
maniére & rendre abordable les sujets traités dans ce mémoire a un plus large public. Il introduit
notamment ce que j’appelle par la suite “L’art de la modélisation”, c’est-a-dire le processus qui
permet d’établir un modéle décrivant un phénomeéne physique puis de I'implémenter dans un lo-
giciel informatique afin de réaliser des simulations numériques. Les chapitres suivants s’appuient
sur les notions introduites dans ce premier chapitre. Chacun des chapitres suivants illustre la
démarche de modélisation en I’appliquant & une thématique spécifique parmi celles que j’ai abor-
dées. Par souci de concision, les chapitres 2 & 4 sont des résumés de mes travaux de recherche
(les détails étant disponibles dans les annexes qui rassemblent les articles publiés a ce jour).

Le plan détaillé du mémoire est résumé ci-dessous :

Le chapitre 1 est un chapitre introductif sur les écoulements chargés en particules, leur
modélisation et les simulations associées. Il contient une description détaillée de : (a) les
phénomeénes physique en jeu, (b) lart de la modélisation (ou 'enjeu est de développer
des modéles rendant compte de ces phénomeénes physiques), (c) les problématiques liées
a 'implémentation de ces modéles dans des codes (programmes informatiques) et (d)
I’analyse des résultats.

Le chapitre 2 résume les modéles développés a partir de travaux expérimentaux et théo-
riques pour rendre compte des phénoménes ayant lieu en proche paroi, notamment le
transport prés des parois et la remise en suspension de particules déposées sur des parois.

Le chapitre 3 illustre une démarche de modélisation reposant sur des simulations multi-
échelle pour la dynamique de particules non-sphériques, c’est-a-dire ou les simulations
microscopiques servent a la fois a I’élaboration de modéles macroscopiques (avec plusieurs
niveaux) et a leur validation.

Le chapitre 4 montre comment cette démarche de modélisation peut s’appliquer aux mo-
déles pour 'agglomération /fragmentation de particules (en prenant en compte plusieurs
niveaux de description).

Les annexes comportent les principaux articles donnant plus de détails sur les méthodolo-
gies développées dans les chapitres 2 a 4.
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Chapitre 1

Introduction aux écoulements & phase dispersée : de
la physique a la modélisation

Définitions : Un écoulement est dit multiphasique lorsque plusieurs phases immiscibles
s’écoulent en méme temps (donc en présence d’interfaces entre ces phases). Comme illustré sur
la Figure 1.1, il peut s’agir de I’écoulement mélangeant des phases liquides (par exemple des
liquides immiscibles comme 1’eau ou I'huile), des phases gazeuses (comme 1’air) et/ou des phases
solides (par exemple du sable ou de la poussiére dans 'air).

Paroi
Liquide %
- 0 AN

Solide @

Paroi

FIGURE 1.1 — Schéma d’un écoulement multiphasique (liquide + gaz + solide).

Dans mes travaux, je m’intéresse notamment aux écoulements & phase dispersée, c’est-a-
dire lorsque 'une des phases est présente sous forme d’inclusion (occupant des zones délimitées
et discontinues de l’espace). Par exemple, c’est le cas de bulles d’air ou de feuilles de menthe
contenues dans un verre d’eau. Par opposition, la seconde phase est appelée phase continue,
puisqu’elle occupe continuement une région de 'espace contigiie (I’eau entre les bulles/feuilles
dans 'exemple précédent).

Plus spécifiquement, mes recherches portent sur un cas particulier des écoulements & phase
dispersée, & savoir les écoulements chargés en particules solides ol des objets solides
sont en suspension dans un fluide (liquide ou gazeux). Je me suis focalisé sur les particules
collotdales, qui ont une taille suffisamment faible pour que le mouvement Brownien ait un effet
significatif (typiquement pour des tailles allant de quelques nanomeétres a quelques micromeétres).
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1.1 Les phénoménes et mécanismes physiques en jeu

Il existe plusieurs maniéres d’aborder les problématiques liées aux écoulements & phase dis-
persée. En effet, plusieurs points de vue peuvent étre adoptés, par exemple en s’intéressant : (A)
au contexte de I’étude et au domaine d’application, (B) aux enjeux de compréhension et (C) aux
phénomeénes en jeu. Dans cette section, je donne quelques exemples concrets sur ces maniéres
d’aborder ces problémes, illustrant ainsi leur complémentarité.

(A) Contexte et applications : Les écoulements chargés en particules sont omniprésents dans
I'environnement, dans I'industrie et dans la vie quotidienne |72]. En voici quelques exemples :

@)

La dispersion d’aérosols [32] ou de polluants dans ’atmosphére [11] (comme les pollens,
la poussiére, le sable, la suie ou les micro- et nano-plastiques). Ces petites particules en
suspension dans 'air, abrégées PM pour ‘Particulate Matter’ en anglais, sont classées en
fonction de leur diamétre aérodynamique. Dans le domaine de la métrologie des aérosols,
on distingue souvent 2 types de particules || : les PM10 ont un diamétre plus petit que
10 pm alors que les PM2.5 sont plus petites que 2.5 pm (appelées aussi particules fines).
A noter que d’autres classifications font mention des PM1.0 (aussi appelées particules
trés fines) et des PMO0.1 (aussi appelées particules ultrafines). Cette classification a été
introduite pour différencier la fagon dont ces particules se comportent dans un écoulement
et leur destin (voir les enjeux de compréhension décrits ci-dessous).

Le charriage d’éléments solides par les riviéres et les fleuves jusque dans les océans. Il
s’agit notamment d’éléments issus de I’érosion des sols et des montagnes ayant des tailles
variables allant de quelques micromeétres (comme les limons ou ’argile) a plusieurs milli-
meétres (comme le sable ou les cailloux). Ces objets vont ensuite sédimenter a I’embouchure
des riviéres, participant ainsi a la formation des deltas de riviéres. Les riviéres peuvent
aussi charrier des polluants (comme les plastiques), notamment lorsqu’elles sont alimen-
tées par des eaux usées provenant des villes. Cette pollution plastique charriée par les
riviéres contribue a I'accumulation de plastiques dans les océans [41].

Le transport par les océans de matiéres inorganiques (comme le sable) et organiques
(comme le plancton, qui regroupe a la fois le phytoplancton et le zooplancton) [152].

L’accumulation de dépots calcaires, de résidus alimentaires ou de produits de corrosion
dans les canalisations. Parfois, cette accumulation peut méme aboutir & une obstruction
compléte de la section de passage du fluide. Cela peut avoir des répercussions sur la vie
quotidienne (comme le calcaire dans les machines a laver) mais aussi sur des installations
industrielles (comme les échangeurs de vapeur dans les centrales électriques) [02].

Les processus de filtration, qui permettent de filtrer les résidus contenus dans de I’air ou
de 'eau (par exemple, les filtres a café ou bien les filtres & polluants pour limiter I’émission
de suies dans les moteurs de voiture).

Les processus de flottation, qui sont couramment utilisés dans les usines de traitement
des eaux usées afin d’éliminer les résidus non-solubles. Ces processus consistent & favo-
riser la formation de floc, c’est-a-dire de macro-particules composées d’un grand nombre
d’éléments liés entre eux, puis d’introduire des micro-bulles d’air qui vont entrainer ces
flocs vers la surface ou les flocs sont récupérés [22]. Dans ce cas précis, il s’agit méme
d’écoulements triphasiques (avec trois phases).

Les processus industriels de fabrication du papier, dans lesquels une suspension de fibres
dans de l'eau (aussi appelée pate a papier) est déposée sur une toile formant ainsi un
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enchevétrement de fibres sur une surface. L’empilement ainsi formé est ensuite pressé puis
séché pour obtenir une feuille de papier [47].

Ces différents exemples révélent déja toute la complexité des phénoménes en jeu, qui font
appel & des domaines scientifiques variés et jouent un role sur une large gamme d’échelles spatiales
et temporelles, rendant sa modélisation d’autant plus complexe. Dans la suite de ce mémoire, je
tacherai de rendre compte de toute cette complexité en suivant une fagcon de présenter les choses
qui met en regard cette diversité de sujets/phénomeénes/domaines scientifiques a la maniére dont
Edgar Morin en parle, c’est-a-dire en concevant la complexité non pas comme une recette ou une
réponse mais plutot comme un défi et une incitation & penser?.

(B) Enjeux de compréhension : Comme le montrent les différents exemples précédents,
I’étude des suspensions de particules nécessite d’avoir une bonne compréhension des phénoménes
en jeu. En particulier, plusieurs questions se posent parmi lesquelles :

Q-1 Quelle est lorigine des particules dans I’écoulement ?

On distingue les sources naturelles et les sources anthropiques (c’est-a-dire issues des
activités humaines). La caractérisation des sources de particules dans un écoulement est
une étape clé. En effet, selon 'application concernée, il s’agit soit de limiter la quantité
de particules en suspension (comme les polluants émis par I'industrie automobile) ou bien
de la favoriser (comme pour la quantité de fibres présentes dans la pate a papier).

Dans les écoulements atmosphériques, les sources naturelles sont nombreuses [30] : on
peut citer par exemple ’émission de cendres par ’activité volcanique, I’émission de sable
suite a 'action du vent sur des zones cotiéres ou désertiques, I’émission de pollens ou de
spores suite a 'action du vent sur des zones agricoles ou forestiéres, ou encore 1’émis-
sion de poussiéres minérales suite a ’érosion de régions montagneuses. En paralléle, les
activités humaines sont responsables de ’émission d’une large gamme de particules dans
latmosphére, comme les suies issues de processus de combustion (voitures, centrales a
charbon, etc.), les poussiéres issues des freins de véhicules ainsi que les particules issues
de I’abrasion et/ou de 'usure des pneus [! 11, 50], les particules radioactives issues d’inci-
dents ou d’accidents nucléaires |1 10|, les micro- et nano-plastiques émis suite a ’abrasion
de textiles synthétiques (notamment lors des lavages et séchages) ou suite a la dégradation
de matériaux plastiques (e.g., les pneus ou l'incinération incompléte de déchets) [23].
Dans les milieux marins, les sources naturelles sont souvent liées aux processus d’érosion
qui sont responsables de la présence de sédiments (sable, calcaire ou limon) dans les
riviéres. Les milieux marins sont également peuplés par des composés organiques comme le
plancton. Les activités humaines sont responsables de certaines pollutions marines (comme
I'accumulation de matériaux plastiques dans les océans, riviéres et lacs [7]).

Dans les milieux industriels, les particules sont soit issues de 1’érosion des installations
(comme P'oxyde de fer) soit issues de l'injection de composés organiques ou inorganiques
dans le processus industriel (par exemple les déchets dans les stations d’épuration).

Q-2 Quelle est la nature des particules?

La question de la nature des particules est généralement liée & leur source. Par exemple, la
composition chimique des plastiques émis par les activités humaines dépend de la nature
des matériaux initiaux, avec plusieurs types de polyméres possibles [2] : le polypropyléne

a. Référence a 'ouvrage d’Edgar Morin, “Science avec conscience”, Edition Seuil (2017).
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(PP), le polyéthyléne (PE), le polystyréne (PS), le poly(téréphtalate d’éthylene) (PET)
, poly(chlorure de vinyl) (PVC). La connaissance de la nature des particules s’avére im-
portante puisqu’elle a un impact direct sur leurs caractéristiques comme : leurs propriétés
massiques (comme la densité), mécaniques (déformabilité, rigidité) ou chimiques (com-
position). Ces propriétés influencent a leur tour la dynamique de ces particules (voir
Q-3 ci-dessous) ainsi que leur destin (voir Q-4 ci-dessous) : par exemple, la composi-
tion chimique est cruciale pour caractériser la toxicité des particules, surtout si elles sont
inhalées /ingérées par des étres vivants (comme les hommes et les autres animaux ) [122].

Q-3 Quelle est la dynamique de ces particules?

Une fois les particules injectées dans un écoulement se pose la question de leur dynamique,
c’est-a-dire de I’évolution temporelle des caractéristiques des particules (comme leur po-
sition, leur vitesse, leur taille, etc). Cette dynamique résulte des inter-actions entre les
particules et leur environnement (fluide, paroi, etc), qui peuvent induire un mouvement
des particules mais aussi des changements de taille ou de masse (e.g.,, via l'oxidation d’une
surface métallique). Les particules peuvent aussi avoir une action sur le fluide lui-méme
(on parle alors de couplage-retour sur le fluide). Par ailleurs, I’étude des mouvements de
particules fait souvent une distinction entre les particules passives et les particules ac-
tives, ces derniéres étant capables de se mouvoir (comme le zooplancton dans 'océan).
Dans les écoulements atmosphériques, la plupart des études se focalisent sur des particules
passives et leur mouvement est communément appelé dispersion. Les exemples les plus
courants sont les polluants émis par une cheminée puis dispersés dans ’air, ou encore la
poussiére et le sable arrachés aux zones arides puis déplacés par dela les océans (comme le
sable du Sahara qui atteint le bassin Amazonien [77]). Le mouvement des particules peut
aussi devenir chaotique lorsque ’écoulement est turbulent (on parle alors de dispersion
turbulente). Lorsque les particules sont suffisamment massives, leur mouvement peut étre
lent et discontinu avec des déplacements par bond et/ou roulement successifs (comme les
cailloux charriés par les riviéres).

Q-4 Quel est le destin de ces particules ?

Suite a ’émission et la dispersion de particules, un autre sujet d’études consiste a carac-
tériser ce qu’il advient de ces particules. En effet, la présence de particules en suspension
dans un écoulement peut avoir un effet désirable ou indésirable selon les applications. Par
exemple, dans le cas de 'encrassement de tuyaux par du calcaire, I’objectif est de savoir
a quelle vitesse un tel dépot se forme, dans quelles régions ce dépot a lieu de maniére
privilégiée et si le dépot est suffisamment robuste pour colmater le tuyau (c’est-a-dire le
boucher durablement). Dans le cas de particules fines présentes dans I’atmosphére (comme
le pollen), I'un des enjeux actuels est d’étudier I'impact sur la santé humaine des parti-
cules inhalées. Ces travaux nécessitent donc d’aborder a la fois les questions de dispersion
mais aussi de pénétration dans les voies respiratoires. Or, la fagon dont ces particules
inhalées pénétrent le systéme respiratoire dépend de leur taille [!] : i) les particules plus
grandes que 10 pm restent principalement dans les voies aériennes supérieures (le nez, la
bouche, le pharynx et larynx) ; ii) les PM10 pénétrent dans les voies aériennes inférieures,
notamment dans la trachée et jusqu’aux bronches ; iii) les PM2.5 peuvent pénétrer jusque
dans les alvéoles pulmonaires. Certaines particules ultrafines (PM0.1) pourraient méme
franchir la barriére alvéolo-capillaire et se retrouver dans la circulation sanguine.

b. Référence a I'ouvrage de Baptiste Morizot, “Maniéres d’étre vivant”, éditions Actes Sud (2020).
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Loin d’étre exhaustives, ces questions illustrent déja la richesse des problémes mis en jeu dans
le cas des écoulements a phase dispersée.

(C) Phénoménologie : Une autre maniére d’aborder les problématiques des particules en
suspension consiste & caractériser les phénomeénes en jeu. Complémentaire des questions citées
précédemment, cette maniére d’aborder le probléme permet de mettre en lumiére les mécanismes
qui sous-tendent ces phénomeénes mais aussi d’identifier et de lister les différentes forces en jeu.
Ces mécanismes et forces en jeu sont présentés dans les paragraphes qui suivent.

(C-1) Mécanismes : L’intérét de cette maniére d’aborder le probléme est de proposer
une distinction entre différents mécanismes, chacun d’eux pouvant ensuite étre étudié en détail
en le prenant de maniére indépendante des autres. Cette réduction du probléme général & un
ou plusieurs sous-problémes a permis des avancées significatives dans la compréhension fine de
chaque mécanisme détaillé ci-dessous. Néanmoins, elle ne doit pas faire oublier que I’enjeu est
bien d’aborder le probléme pris dans sa globalité et, donc, d’étudier ensuite des situations plus
complexes et réalistes qui mettent en ceuvre plusieurs mécanismes a la fois et leur inter-actions.

Dans le cas des suspensions de particules, les principaux mécanismes sont listés ci-dessous
(voir aussi la figure 1.2) [62, 10]. Evidemment, d’autres mécanismes spécifiques peuvent avoir lieu
selon les conditions de ’étude (tels que les réactions chimiques ou la combustion) mais ils ne sont
pas détaillés ici par souci de concision et pour rester focalisé sur le mouvement des particules.

Transport Déposition Resuspension Agglomération
LGN
o, "R
L@ N A
& ). o s.::'.

Ul
b4
o

FIGURE 1.2 — Schéma des 4 principaux mécanismes de particules en suspension.

o Transport

Le transport de particules correspond aux mouvements de translation et de rotation des
particules en suspension sous 'action d’un écoulement. Ces mouvements résultent des dif-
férentes forces qu’un fluide exerce sur une particule en suspension. En fait, tout corps placé
dans un écoulement subit une force hydrodynamique (aussi appelée force aérodynamique
dans les écoulements d’air). Cette force est issue des frottements entre les molécules du
fluide (liquide ou gazeux) et du corps en suspension. Elle résulte donc d’une vitesse rela-
tive non nulle, c¢’est-a-dire d’une différence entre la vitesse de I’écoulement et la vitesse de
déplacement du corps en suspension. Cela donne donc lieu & un mouvement des particules
qui tend & s’accorder a la vitesse du fluide autour de chacune d’elles. Néanmoins, la facon
dont les particules s’adaptent & des fluctuations de la vitesse du fluide dépend aussi de
leur inertie : ainsi, la vitesse de particules sans inertie s’ajuste instantanément & celle du
fluide (comme un grain de poussiére ou une plume) alors que les particules trés inertielles
sont peu affectées par les fluctuations rapides de la vitesse du fluide (comme une boule
de pétanque). La dynamique des particules en suspension est également influencée par
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la gravité : les particules plus denses que le fluide ont tendance & sédimenter (comme les
graviers dans l’eau ou le sable dans 'air) alors que les particules plus légéres que le fluide
peuvent remonter (comme un bouchon de liége dans ’eau).

Déposition

Le dépdt de particules a lieu lorsque ces derniéres sont transportées par le fluide dans une
région suffisamment proche d’une paroi pour que les interactions entre les particules et la
paroi deviennent prépondérantes, donnant lieu parfois a leur adhésion. Ce mécanisme a
donc lieu dans des milieux confinés uniquement, c’est-a-dire en présence de parois ou de
bords qui délimitent ’écoulement fluide. Il s’agit d’un mécanisme qui résulte d’un équilibre
entre les forces hydrodynamiques (liées au transport) et les forces physico-chimiques entre
les surfaces. Ces forces physico-chimiques sont le plus souvent a courte portée et leur effet
est négligeable dés que les particules s’éloignent des parois. Lorsque le dépot s’accumule de
maniére trop importante, cela peut donner lieu au colmatage de la section de I’écoulement
(par exemple, le bouchage des tuyaux par un dépot calcaire).

Resuspension

La resuspension correspond & la remise en suspension de particules précédemment dépo-
sées sur une surface sous l'action du fluide. Il s’agit donc du mécanisme inverse & celui de
déposition. La resuspension résulte d’une rupture d’équilibre entre, d’un co6té, les forces
qui maintiennent une particule en adhésion avec la paroi (forces physico-chimiques) et,
de l'autre, les forces qui tendent & mettre cette particule en mouvement (forces hydrody-
namiques, etc.). Cette remise en suspension est I'une des sources d’émission de particules
dans I'atmosphére (comme le sable issu de dunes exposées au vent ou le pollen). Ce méca-
nisme est trés proche de ’érosion/abrasion, o des particules primaires sont directement
émises dans l’atmospheére par des sources naturelles ou anthropiques (comme les pous-
siéres ou le sable). Il peut également étre combiné a d’autres phénoménes donnant lieu a
la mise en suspension de particules potentiellement nocives pour les étres vivants (comme
les suies issues des incendies et feux de foréts, donc en présence d’écoulements a forte
variation de température).

Agglomération et fragmentation

L’agglomération de particules a lieu lorsque plusieurs particules transportées par un écou-
lement se rencontrent et adhérent entre elles pour former des objets de plus grande taille,
appelés agrégats ou agglomérats. C’est un processus impliquant deux étapes : d’abord,
les particules sont transportées par le fluide dans le voisinage I'une de I'autre, puis, lors-
qu’elles sont suffisamment proches, elles interagissent via des forces physico-chimiques. Le
résultat de ces interactions est soit la formation d’agrégats (lorsque les particules adhérent
entre elles) soit des collisions suivies de rebond (avec ou sans dissipation d’énergie selon
que l'on soit dans le cas de collisions élastiques ou inélastiques). Cette agglomération joue
un role important dans la stabilité des suspensions de colloides ou dans la formation de
delta de rivieres (ou les limons charriés par les fleuves tendent a s’agglomérer, facilitant
ainsi leur sédimentation).

Le mécanisme inverse correspond a la fragmentation d’agrégats déja formés sous 'action
de forces extérieures. La fragmentation est souvent induite soit par les collisions entre
des particules (comme dans les formations de proto-planétes) soit par des forces hydro-
dynamiques (comme un cisaillement fluide a 1’échelle de la particule). Dans certains cas
spécifiques, la fragmentation résulte de phénomeénes plus complexes (par exemple la frag-
mentation issue de vibrations et/ou de la cavitation de bulles par ultrasons).
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(C-2) Forces en jeu : Une autre lecture possible des phénomeénes de mouvement de
particules consiste a s’intéresser aux forces qui jouent un role dans la dynamique de ces particules
plutét qu’aux mécanismes sous-jacents. En pratique, ces deux points de vue sont souvent associés
puisqu’ils sont intimement liés. Dans le cas des écoulements chargés en particules, on distingue
typiquement quatre types de forces [62, 10] : (i) les forces hydrodynamiques qui s’exercent entre
les particules et le fluide, (ii) les forces externes agissant sur les particules (comme la gravité ou
Pélectro-magnétisme), (iii) les forces particule-surface et (iv) les forces particule-particule. En
général, les deux premiéres sont responsables du transport et de la dispersion de particules dans
un écoulement (sur des distances allant de quelques millimétres a plusieurs kilométres dans le cas
de dispersion atmosphériques). A l'inverse, les deux derniéres forces régissent la fagon dont ces
particules vont soit adhérer a une paroi soit se lier entre elles (avec des forces agissant plutot sur
des distances inférieures au micromeétre). C’est cette séparation d’échelle qui justifie parfois le
recours & un autre point de vue, ol ces phénoménes sont décrits comme résultant d’un processus
impliquant deux étapes : 'étape de transport (c’est-a-dire liée aux interactions entre une particule
et le fluide ainsi que le champ environnant) et I’étape d’attachement (faisant intervenir les forces
physico-chimiques entre les objets, que ce soit des particules et/ou des parois).

Comme le laisse transparaitre le paragraphe précédent, I'intérét de cette décomposition du
probléme est de lister les différentes forces régissant la dynamique de particules en suspension.
Cela s’avére trés utile pour classer chacune des forces en fonction de leur domaine scientifique et
pour s’inspirer des avancées réalisées dans chacun de ces domaines. Ainsi, les forces hydrodyna-
miques ont largement été étudiées dans le domaine de l'aérodynamique et de 'hydrodynamique
(par exemple pour améliorer le profil aérodynamique des avions ou le profil hydrodynamique
des bateaux). De la méme maniére, les forces entre particules et/ou parois ont été largement
étudiées dans le contexte des forces inter-moléculaires (c’est-a-dire entre des molécules) et des
forces inter-surfaciques (donc entre des objets composés d’un large nombre de molécules). Grace
aux développements de nouvelles techniques de mesure a 1’échelle nanométrique (notamment par
AFM pour “Atomic Force Microscope” ou SEM pour “Surface Electron Microscope” en anglais),
des progrés significatifs ont récemment permis ’expression de nouvelles formulations pour les
forces a courte portée entre deux surfaces (voir le livre [05] pour plus de détails).
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FIGURE 1.3 — Résumé des types de particules en suspension (classées par taille et par nature).

19



Résumé : un sujet trans-disciplinaire et multi-échelle. A travers ces exemples et cette
introduction & la phénoménologie des écoulements diphasiques, il est évident que la compré-
hension de ces systémes requiert des compétences sur des sujets trans-disciplinaires comme : la
mécanique des fluides, la turbulence, les écoulements diphasiques, la physico-chimie des surfaces
ou encore la mécanique des matériaux.

Par ailleurs, ces écoulements chargés en particules font souvent intervenir toute une gamme
d’échelles, allant de I’échelle nanométrique (avec les forces inter-surfaciques) jusqu’a I’échelle kilo-
métrique (avec le transport d’aérosols sur des distances inter-continentales). La figure 1.3 illustre
cette pluri-disciplinarité et ce large éventail en résumant la nature et les tailles de particules
typiquement rencontrées dans de tels écoulements diphasiques. De la méme maniére, la figure 1.4
résume la terminologie rencontrée dans le domaine des écoulements & phase dispersée en fonction
de la concentration volumique de particules en suspension dans I’écoulement turbulent ainsi que
la gamme de phénomeénes ayant lieu (surtout pour la dynamique des particules).
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FIGURE 1.4 — Résumé des phénoménes ayant lieu en fonction de la concentration de particules
en suspension (pour une taille et une densité des particules données).

Mes travaux de recherches s’inscrivent dans ce contexte multi-dimensionnel (au sens a la fois
scientifique, spatial et temporel). En particulier, mes travaux consistent a développer des modéles
permettant de rendre compte de ces phénoménes multi-échelles et multi-physiques. Ces derniéres
années, je me suis surtout intéressé aux suspensions diluées (cf. zone rouge dans la figure 1.4)
et notamment & la dynamique de particules colloidales (zone en rouge dans la figure 1.3) en
suspension dans des écoulements turbulents.
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1.2 Modélisation de ces phénoménes

L’objectif de cette section est d’apporter un éclairage sur la question : “Qu’est-ce qu’un
modéle 7”. Pour ce faire, je propose d’abord une introduction générale & ce que j’appelle I'art
de la modélisation (cf. Section 1.2.1), en identifiant les grandes étapes dans la formulation d’un
modeéle. Une fois ces étapes identifiées, je donne plus de détails sur chacune d’elles dans le contexte
des écoulements a phase dispersée (cf. Sections 1.2.2-1.2.4). Enfin, dans la Section 1.2.5, j’illustre
le caracteére évolutif des modéles en mettant en lumiére les relations entre ces étapes.

1.2.1 Introduction a ’art de la modélisation

Définitions : Avant tout, il est important de rappeler quelques-unes des définitions d’un modéle
dans un contexte scientifique.

o D’un point de vue étymologique, le mot modéle provient de l'italien modello, lui-méme
issu du latin vulgaire *modellus qui est dérivé du latin modulus et signifie mesure. Un
modéle est ainsi lié & la mesure d’un phénoméne.

o Selon le dictionnaire Larousse ¢, un modéle scientifique est une représentation abstraite des
relations entre les paramétres caractéristiques d’un phénomeéne ou d’un processus. Ainsi, il
vise a simplifier le phénoméne étudié [...[, a unifier des phénomenes a priori sans rapport
[-..] et & prédire des phénoménes nouveaux |...J.

o Selon I’Académie Francaise ¢, le terme modéle fait référence a une représentation physique,
graphique ou, plus généralement, mathématique qui formalise les relations unissant les
différents éléments d’un systéme, d’un processus, d’une structure, en vue de faciliter la
compréhension de certains mécanismes ou de permettre la validation d’une hypothése.

Ces définitions illustrent le fait qu'un modéle englobe plusieurs notions formant un triptyque :

o La formulation d’un modéle physique :
Le modéle physique correspond & une représentation simplifiée utilisée pour expliquer le
comportement d’un systéme physique ou le fonctionnement d’un processus physique. En
pratique, ’élaboration d’un tel modéle implique de prendre en compte un certain nombre
de choix/hypothéses de travail. Certains de ces choix/hypothéses découlent de considé-
rations théoriques (comme le choix des mécanismes et des forces en jeu), d’autres des
applications étudiées (avec le domaine de validité attendu), tandis que d’autres renvoient
a des questions pratiques (par exemple, I'applicabilité d’'un modéle dans des situations
réelles ou bien la précision requise).

o Sa mise en oeuvre (implémentation numérique) :
La résolution des équations d’'un modéle peut se faire soit de maniére analytique (avec
ou sans approximation supplémentaire) soit en ayant recours a des méthodes numériques.
C’est dans le cadre de la résolution numérique de telles équations que de nombreux logiciels
ont vu le jour ces derniéres décennies. Cela a donné lieu au développement de toute
une gamme d’algorithmes avec divers niveaux de précision ainsi qu’au développement
d’outils de calcul de plus en plus efficaces et rapides (par exemple en ayant recours a la
parallélisation des taches effectuées).

c. Voir le dictionnaire Larousse (lien vers le site internet)
d. Voir le dictionnaire de I’Académie Francaise (lien vers le site internet)
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o L’analyse des résultats :
Une fois le modéle physique implémenté dans un logiciel, des simulations numériques
peuvent étre réalisées dans des cas idéalisés et/ou réalistes. Il s’agit alors d’analyser les
résultats obtenus et notamment de confronter les données issues de simulations aux don-
nées théoriques/analytiques/expérimentales dans le but de valider/invalider un ou plu-
sieurs aspect(s) du modéle.

L’art de la modélisation. La modélisation désigne ’action de formuler et développer un mo-
déle. Cependant, sous cette définition faussement triviale se cache une tache bien plus riche et
complexe. Par exemple, Bonate mentionne dans son introduction au livre intitulé The art of mo-
deling [10] : "La modélisation est plus que I’acte de modéliser. Pour étre un modélisateur efficace,
il faut comprendre les différents types de modéles et savoir quand un type de modéle est plus
approprié qu’un autre, comment sélectionner un modéle dans une famille de modéles similaires,
comment évaluer la qualité de I'ajustement d’un modéle, comment présenter les résultats de la
modélisation & la fois verbalement et graphiquement & d’autres personnes, et accomplir toutes
ces taches dans un cadre éthique." ©. Pour utiliser une autre analogie, il est aussi possible de voir
la modélisation comme ’exploration d’un territoire partiellement connu, partiellement inconnu
voire méme partiellement inexploré. Le modéle devient alors similaire & une carte sur laquelle
chacun peut s’appuyer pour atteindre une certaine destination ou suivre un chemin spécifique a
travers ce territoire. Dans cette analogie, un modéle a donc peu de valeur intrinséque lorsqu’il est
pris en tant que tel. Son véritable intérét/utilité ne peut s’évaluer que par rapport aux raisons
mémes pour lesquelles nous choisissons de nous tourner vers ce modéle.

Ainsi, la modélisation exige de combiner et d’équilibrer des aspects trés différents, couvrant
a la fois des questions théoriques, numériques et algorithmiques. Cela donne lieu & un certain
nombre de paramétres/contraintes a respecter (comme un cahier des charges). La modélisation
consiste donc a faire des concessions/compromis entre ces différentes contraintes. En ce sens, le
développement d’un modéle s’apparente a un art, que j’appelle "'art de la modélisation".

Dans les paragraphes qui suivent, je donne plus de détails sur cet art de la modélisation en
revenant sur chacune des trois étapes d’un modéle : sa formulation (cf. Section 1.2.2), sa mise en
oeuvre (cf. Section 1.2.3) et son analyse (cf. Section 1.2.4).

1.2.2 Formulation d’un modéle physique

La premiére étape dans la modélisation consiste a formuler /développer un modéle permettant
de reproduire un phénoméne physique.

Néanmoins, cette tiche nécessite de faire des concessions/compromis entre les différentes
contraintes ayant trait aux enjeux de I’étude, aux objectifs, aux théories/hypothéses faites ainsi
qu’aux niveaux de description et de précisions requis. Cette large variété des éléments a prendre
en compte dans la formulation d’'un modéle donne lieu & plusieurs grilles de lecture possibles.
Chacune d’elles varie en fonction de 'ordre utilisé pour introduire ces éléments/entrées.

Dans la suite, je détaille 'une des grilles de lecture possible, qui regroupe plusieurs éléments
ordonnés de la maniére qui me parait la plus en adéquation avec mes propres convictions . Pour

e. Traduit de I’anglais : “There is more to modeling than the act of modeling. To be an effective modeler requires
understanding the different types of models and when one type of model is more appropriate than another, how to
select a model from a family of similar models, how to evaluate a model’s goodness of fit, how to present modeling
results both verbally and graphically to others, and to do all these tasks within an ethical framework”

f. A noter que cette grille de lecture s’inspire de travaux récents sur un modéle de données commun, travaux
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le lecteur, il ne s’agit donc surtout pas de la prendre comme une grille de lecture universelle
(c’est-a~dire qui devrait étre suivie cotite que cotite), mais plutot comme lillustration d’une des
fagons de procéder (parmi tant d’autres possibilités). Ainsi, pour paraphraser Edgar Morin €,
cette grille de lecture ne doit pas étre pergue comme une recette toute préte mais plutdét comme
un défi et une incitation & penser.

1¢" élément : Domaine d’utilisation et d’application

La premiére chose a faire consiste & identifier clairement le type de problémes que l'on
souhaite résoudre grace a ce modéle. Cela permet d’identifier et de lister les phénoménes
que l'on souhaite prendre en compte et ceux qui sont négligeables. Par exemple, si 'on
cherche & reproduire la vitesse a laquelle un dépo6t de particules se forme dans un tuyau
en présence d’échanges de chaleur, il est évident que les modéles choisis doivent décrire
I’écoulement d’un fluide dans un tuyau, le transport de particules solides mais aussi 1’ef-
fet des échanges de chaleur et variations de température sur cet écoulement et sur la
dynamique des particules.

Le choix des applications visées peut avoir des conséquences sur la plage de validité du
modeéle, surtout en fonction des hypothéses qui vont étre faites (voir élément 2). Par
exemple, si I'on choisit de se focaliser sur les suspensions de particules dans des écoule-
ments & température constante et qu’aucun modéle n’est inclus pour les échanges ther-
miques, le modéle ne sera applicable sans modification qu’a des écoulements isothermes.
De la méme maniére, si I’on choisit de se focaliser sur I’étude de particules de trés grande
taille (pour lesquelles le mouvement Brownien devient négligeable), le modéle ne pourra
pas étre appliqué tel quel au cas de colloides (qui sont sensibles au mouvement Brownien).

274 glément : Théories menant & une mise en équation.

Une fois le probléme et le domaine d’application bien définis, la seconde étape nécessite de
choisir les théories qui mettent en équation ces phénoménes, sans oublier les hypothéses
qui ont permis de formuler ces équations. Cette étape est plus délicate pour les suspensions
de particules puisqu’il y a des aspects théoriques & prendre en compte pour chaque phase :

o La phase fluide

Ecoulement fluide

I

¥ ¥ ¥
Type d’écoulement Loi de comportement Contraintes
I I
v J ¥ ¥ v
Thermo- Fluide Magnéto- Equation d’état Relation force-flux | Géométrie | Etat
dynamique réactif hydro- & initial
dynamique Conditions
o cham de bord
Variables Potentiel himi ) ' Fluide Fluide Fluide Fluide non-

d’état thermo. \onétique) | compressible | incompressible | Newtonien | Newtonien

FIGURE 1.5 — Schéma des propriétés d'un fluide et du type d’écoulement.

réalisés en partenariat avec Jean-Pierre Minier dans le cadre du projet Européen VIMMP (site web)
g. Référence a 'ouvrage d’Edgar Morin, “Science avec conscience”, Edition Seuil (2017).
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Il existe plusieurs formulations théoriques pour décrire le comportement d’un fluide en
écoulement. En particulier, ces formulations dépendent d’un certain nombre de pro-
priétés du fluide et du type d’écoulement qui sont résumés ci dessous (voir Figure 1.5) :

— Le type d’écoulement :
A Téchelle macroscopique (par opposition a 1’échelle atomique/moléculaire), ’écou-
lement d’un fluide est décrit grace aux équations de Navier-Stokes. Ces équations
résultent d’une description de type mécanique des milieux continus, c’est-a-dire
qu’elles décrivent des champs (comme le champ de vitesse, le champ de pression).
En fait, ces équations résultent de la combinaison de trois relations de conservation
qui s’écrivent sous la forme [119] :

)
%+v (p;Us) =0 (1.1a)

d(p; U

(pgtf)+v (pfU;Uf) = -VP+V-T; +F (1.1b)

L’équation (1.1a) découle de la conservation de la masse, qui permet de relier la
variation temporelle de la densité du fluide p; au flux de masse (qui fait intervenir
la vitesse du fluide Uy). Elle est couramment appelée équation de bilan de masse
ou bien équation de continuité. L’équation (1.1b) correspond au bilan de quantité
de mouvement. Issue de la 2% loi de Newton, cette équation relie ’accélération du
fluide aux forces surfaciques et volumiques s’exercant sur le fluide. Elle fait interve-
nir la pression P, le tenseur des contraintes visqueuses Ty et les forces extérieures
F (comme la gravité ou parfois I'influence des particules sur le fluide).

Ces équations de Navier-Stokes permettent de décrire naturellement tout type
d’écoulement, allant des écoulements laminaires aux écoulements turbulents en
passant par tous les régimes transitoires. Néanmoins, la résolution de ces équa-
tions dans le cas turbulent n’est pas chose aisée, notamment & cause des termes
non-linéaires dus au tenseur des contraintes visqueuses et de la nature chaotique
des écoulements turbulents (caractérisés par des recirculations et tourbillons a plu-
sieurs échelles) |19, 11]. Ainsi, la simulation d’écoulements turbulents introduit
des questions de modélisation liées au niveau de description choisi pour simplifier
la résolution de ces équations (cf. élément 4).

Néanmoins, les équations de Navier-Stokes ne sont pas nécessairement suffisantes
pour décrire un écoulement. En effet, il existe des types d’écoulement faisant in-
tervenir d’autres effets comme :

> Les effets thermodynamiques

Les écoulements sont souvent considérés comme des processus isothermes, c’est-
a~dire ayant lieu & une température constante. Néanmoins, dans certaines si-
tuations, la température du fluide est variable en temps et/ou en espace. C’est
le cas par exemple dans les procédés d’échange de chaleur, o1 I’écoulement d’un
fluide froid va se réchauffer au contact d’une surface chauffée (jusqu’a entrer en
ébullition). Dans de telles situations, les variations de température ont un effet
sur ’écoulement fluide.

Il est alors nécessaire d’adapter les lois de comportement du fluide pour rendre
compte de l'effet sur le fluide d’une variable thermodynamique, laquelle a été
préalablement choisie parmi les potentiels thermodynamiques (e.g., enthalpie,
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énergie interne) ou les variables naturelles (e.g., température, entropie). Dans le
cas d’écoulements thermodynamiques, il est courant d’ajouter une équation sur
le bilan de I'énergie. Par exemple, il est possible de décrire I’énergie totale par
unité de masse F, considérée comme la somme de 1’énergie interne par unité
de masse e et de I'énergie cinétique (soit £ = e + %) Cela implique que
le potentiel thermodynamique choisi est 1’énergie interne et son évolution est
donnée par :

E
8(?9/;)+v. (pf EUf) ==V (PUy)+V-(T;-Up) + F-U;+ V-q (1.2)

L’équation (1.2) fait intervenir le flux de chaleur q, qui peut provenir soit de
la conduction thermique (lorsqu’il y a des échanges avec des surfaces chauf-
fées /refroidies) soit du rayonnement (e.g., dans les écoulements atmosphériques).

> Les effets de réactions chimiques

Les écoulements réactifs correspondent a un type particulier d’écoulements dans
lesquels des espéces chimiques sont transportées et déclenchent des réactions
chimiques. Ces réactions peuvent induire des variations de température. En
effet, les réactions sont soit endothermiques (c’est-a-dire qu’elles captent de la
chaleur) ou exothermiques (qui libérent de la chaleur). C’est le cas dans les
flammes de combustion, o I'air transporte de 'oxygéne qui va réagir avec le
gaz injecté au niveau de la flamme et libérer ainsi de la chaleur.

Pour rendre compte de l'effet de ces réactions chimiques sur I’écoulement, il
est nécessaire d’inclure une équation sur le bilan d’énergie (comme dans les
écoulements thermodynamiques) et de les coupler & des équations décrivant
chacunes des réactions chimiques ayant lieu (incluant les informations sur les
espéces chimiques et la cinétique des réactions).

> Les effets de magnéto-hydrodynamique

Lorsque le fluide a des propriétés électromagnétiques (comme dans un plasma
ou dans un métal liquide), ’écoulement du fluide est régie par les phénomeénes
hydrodynamiques et par les phénoménes électro-magnétiques (c’est-a-dire liés a
la présence dans I’écoulement d’éléments ayant des propriétés électriques et/ou
magnétiques).

Dans ce cas, les équations de magnéto-hydrodynamique (MHD) se couplent
aux équations de Navier-Stokes (pour la dynamique des fluides) aux équations
de Maxwell (pour la dynamique des éléments/particules chargés et/ou magné-
tiques) [27].

— Les lois de comportement :

Les lois de comportements visent & modéliser le comportement des fluides par des

lois établies en considérant le fluide comme un milieu continu. En particulier, on

distingue plusieurs aspects comme :

> Compressibilité / incompressibilité :

Tout fluide est compressible, au sens ot un changement de pression affecte la
densité du fluide. Cependant, certains fluides sont souvent considérés comme
incompressibles puisque les variations de densité en fonction de la pression et de
la température sont négligeables. C’est le cas, par exemple, de I’eau. Certains
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fluides sont également qualifiés de fluides dilatables, lorsque la densité varie en
fonction de la température.

D’un point de vue théorique, la différence entre un fluide compressible et in-
compressible a un effet sur I’équation de bilan de masse (1.1a). En effet, dans le
cas d’un écoulement incompressible, c’est-a-dire sous I’hypothése que la densité
py est constante, I'équation (1.1a) se simplifie en :

V.-U;=0 (1.3)

Un écoulement considéré comme incompressible est donc aussi appelé un écou-
lement & divergence nulle (sous entendu, la divergence de la vitesse du fluide).

> Fluide Newtonien ou non-Newtonien :

La distinction entre un fluide Newtonien et un fluide non-Newtonien a un im-
pact sur I'expression de la viscosité du fluide. Dans un écoulement Newtonien
(comme l'air ou I'eau), la contrainte de cisaillement évolue linéairement avec le
gradient de vitesse (la viscosité étant la constante de proportionnalité). Il s’agit
donc de fluides pour lesquels la viscosité est constante et indépendante de la
contrainte de cisaillement. A l'inverse, les écoulements non-Newtoniens ne sa-
tisfont pas cette régle. Plus précisément, il y a toute une gamme d’écoulements
non-Newtoniens, incluant les écoulements visco-élastiques (dont la viscosité et
’élasticité changent selon les contraintes, comme certains lubrifiants), les écou-
lements a viscosité variable en temps (ou la viscosité apparente augmente ou
diminue a mesure qu’une contrainte est appliquée, comme pour le cas du yaourt
ou du beurre de cacahouéte) et les écoulements a viscosité non-Newtonienne (ot
la viscosité augmente ou diminue lorsque la vitesse du fluide augmente, comme
par exemple le ketchup ou le sang).

Dans un écoulement Newtonien, le tenseur des contraintes visqueuses est pro-

. . . o o Us; | OUy,
portionnel au gradient de vitesse et s’écrit sous la forme Ty ;; = pif ( 9z, + bz,

(ot puy est la viscosité dynamique du fluide). Cela permet de simpliﬁer I’équa-
tion de bilan de quantité de mouvement (1.1b), qui s’écrit alors :

ouU 1
O—J+Uf.vuf:—p—vp+yfv2Uf+F (1.4)
/

ol vy est la viscosité cinématique du fluide (donnée par vy = ur/py).

— Les contraintes spécifiques
L’écoulement d’un fluide dépend aussi d’un certain nombre de contraintes, notam-
ment des contraintes spatiales (comme la géométrie du domaine dans lequel le
fluide s’écoule et les conditions aux limites) ou bien des contraintes temporelles
(e.g., les conditions initiales). Ces contraintes supplémentaires doivent étre préci-
sées afin d’étre en mesure de reproduire certaines des variables (comme le champ
de vitesse ou de pression).
Dans le cas des conditions aux limites, il existe plusieurs types de condition. Une
premiére possibilité consiste a avoir recours & une condition aux limites de Dirichlet,
qui consiste & imposer la valeur que la solution doit vérifier sur une frontiére du
domaine (par exemple, une vitesse nulle sur une paroi fixe). Une seconde option
correspond aux conditions aux limites de Neumann, ot I'on spécifie les valeurs que
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prennent les dérivées de la solution sur une frontiére du domaine (e.g., un flux nul
en entrée d’'un tuyau). Enfin, les conditions aux limites de Cauchy consistent &
imposer a la fois une condition de Neumann et une condition de Dirichlet sur une
frontiére/limite du domaine.

o La phase dispersée
Tout comme pour la phase fluide, la dynamique de la phase dispersée dépend de
plusieurs paramétres, notamment la nature des particules, leurs interactions avec le
milieu ambiant et les interactions entre les particules elles-mémes (voir la Figure 1.6).

Dynamique de particules

I

¥ v
Nature des particules Interactions avec le milieu ambiant
I |
\] L ¥ L} L
Type de particules Propriétés... Particule Particule Particule

‘_i_¥ | Particule Surface Fluide
¥ ¥ ¥ v

Solides Bulles Gouttes | ...géométriques ...massiques ...mécaniques ...autres (e.g. capillari (e.g. flottabilité,
y inter-surl 1Y/ ( n 1
phile/hydrophobe, change ther

n 1 surfac

FIGURE 1.6 — Schéma des propriétés de particules et de leurs interactions avec le milieu ambiant.

Dans la suite, on s’intéresse a la dynamique de particules solides, considérées comme
des objets dont on ne décrit pas la structure interne mais seulement les propriétés
(comme par exemple sa masse, sa densité, sa forme). Pour ces raisons, les approches
de type dynamique moléculaire (MD pour Molecular Dynamics en anglais) ne sont pas
considérées puisqu’elles décrivent une particule comme un ensemble d’atomes/molécules
reliés entre eux. A I’échelle macroscopique, la dynamique des particules est donnée di-
rectement par la 2" loi de Newton (c’est-a-dire le bilan de quantité de mouvement) :

dX,
—r=0, (1.5)
dU
d§2
Ipd—tp = § Tr (1.7)

ou X, est la position des particules, U, la vitesse de translation, {2, la vitesse de rota-
tion, m, sa masse, I, I'inertie de rotation et F (resp. Tr) les forces (resp. moment des
forces) s’exercant sur la particule. La premiére équation décrit simplement 1’évolution
de la position des particules alors que la seconde équation (resp. la troisiéme) décrit
la vitesse de translation de la particule (resp. la vitesse de rotation).

En fait, le choix des équations a résoudre découle du vecteur d’état retenu, c’est-a-dire
de I'ensemble des caractéristiques associées aux particules que 'on souhaite suivre.
Dans ’équation (1.7), le vecteur d’état Z, se compose de la position, de la vitesse et
de la rotation des particules Z, = (X,,, U, Q,). Selon les situations, le vecteur d’état
et les équations associées peuvent étre simplifiées ou enrichies selon la nature des
particules considérées. Par exemple, la rotation est souvent laissée de coté lorsque ’on
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s’intéresse au cas de particules sphériques a la fois solides et non-déformables. Dans
ce cas, le vecteur d’état se simplifie en Z, = (X, Up). A Dinverse, il est nécessaire de
rajouter des équations supplémentaires pour rendre compte des déformations (comme
I'extension, la flexion ou la torsion de particules allongées tels les polymeéres). Cela
sera justement le théme du Chapitre 4, qui illustre comment ce vecteur d’état peut
étre complété pour rendre compte de 'orientation de sphéroides.

L’une des difficultés principales lorsque 1'on établit un modéle pour la dynamique de
ces particules est liée aux forces que 'on souhaite retenir dans ’expression de leurs
mouvements. Comme indiqué sur la Figure 1.6, quatre types d’interactions ont lieu :

— Interactions particule-fluide :
Tout corps placé dans un écoulement fluide subit des forces hydrodynamiques liées
aux interactions avec les molécules du fluide. Ainsi, il est possible d’estimer ces
forces hydrodynamiques en intégrant, le long de toute la surface de l'objet, le
tenseur des contraintes entre le fluide 7jy4,0, ce qui donne :

thdro = / 77Lydro ‘ndA (18>
Sp

oll n est la normale sortante a la surface locale et S, la surface de I'objet. D’ailleurs,
en suivant le principe d’action-réaction, c’est ’'opposé de ces forces particules-fluide
qui entrent dans 1’équation de Navier-Stokes pour rendre compte de 'effet des
particules sur I’écoulement (cf. Eq. (1.1b)). La prise en compte de ces effets est
souvent appelé couplage retour sur le fluide (“two-way coupling” en anglais).

En pratique, il est fréquent d’avoir recours a un modéle simplifié pour les forces
hydrodynamiques en approximant l'intégration du tenseur des contraintes par une
formule analytique. Ce genre d’approche est courant dans les modéles plus ma-
croscopiques (cf. la discussion sur le niveau de description dans ’élément 4) et
également lorsque 1'on considére le cas de particules ponctuelles [79], c’est-a-dire
ayant une taille bien inférieure a la plus petite échelle de 1’écoulement fluide (typi-
quement I’échelle de longueur de Kolmogorov 7,, dans les écoulements turbulents).
L’intérét des particules ponctuelles est que les forces hydrodynamiques peuvent se
calculer en utilisant une formule simplifiée ne faisant intervenir que la vitesse du
fluide a la position de la particule, appelée dans la suite la vitesse du fluide vue
U, = Us(X,(t),t) (comme dans [100, 103]).

Malgré ces hypothéses simplificatrices et des décennies de recherche sur le su-
jet (voir les travaux de Stokes au milieu du 19éme siécle puis ceux de Basset-
Boussinesq-Oseen entre 1888 et 1927), I'expression exacte de ces forces hydrody-
namiques est encore aujourd’hui un sujet de recherche. Dans le cas de particules
ponctuelles, les forces hydrodynamiques retenues sont généralement données par
I’équation dite de Maxey-Riley-Gatignol [0, 17] (ou équation BBO). Cette équa-
tion prend en compte plusieurs contributions |00, 79, 3, 1¥] :

thdro = Fdrag + Fbuoy + FPG +Fan + Fhist (19)

> La force de flottabilité Fy,,, (buoyancy en anglais), provenant de la différence
de densité entre I'objet en immersion et le fluide. Elle correspond a la différence
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entre la force de gravité liée & la masse de la particule et la poussée d’Archi-
méde (i.e., proportionnelle au volume d’eau déplacé par I'objet immergé). Elle
s’exprime sous la forme :

Fbuoy = Vp (pp - pf) g (110)

ou V, est le volume de la particule, p, sa densité, p; celle du fluide et g ’accé-
lération de la pesanteur a la surface de la Terre. Cette force tend donc a faire
remonter & la surface les particules plus légéres que le fluide (comme un bou-
chon en liége dans I'eau) ou a faire couler les particules plus lourdes (comme
un caillou dans P'eau).

La force de trainée F 4.4 (drag en anglais), qui s’oppose au mouvement dun
corps dans un fluide et agit comme un frottement. Cette force s’exprime en
général par rapport a la vitesse relative entre la particule et le fluide U, =
U, -U,:

1
Fdrag = iprDAp‘Ur|Ur (111)

ou Ay est la surface de la particule exposée a I’écoulement et C'p est le coefficient
de trainée. Grace aux avancées dans le domaine de ’aéro- et hydro-dynamique,
il existe des formules empiriques approximant ces coeflicients pour des objets
de forme variée dans des écoulements isotropes [21, 19]. Par exemple, dans le
cas de particules sphériques, 'une des formules empiriques couramment utilisée
est :

o { e (1+0.15 Rep®T)  si Re, < 1000
D =

] (1.12)
0.44 si Rep > 1000

ot Rep, = dp|U,|/vy est le nombre de Reynolds particulaire lié a la vitesse
relative U,.. D’ailleurs, quand Re, < 1, on retrouve l'expression simplifiée
de la force de trainée dans un écoulement de Stokes : Fg,.qy = 3mdppsvsU,.
Néanmoins, il n’existe pas de consensus sur une formule approximant ces forces
lorsque les particules sont proches d’une paroi.
La force de gradient de pression Fpg, qui correspond a la force exercée par le
champ de vitesse non perturbé par la présence de la particule [79]. Elle s’exprime
sous la forme : DU

Fra =Vyos 5 (1.13)
ou D/Dt =0/0t +U-V est la dérivée particulaire.
La force de masse ajoutée F 437, issue de I'accélération /décélération du volume
de fluide qui est déplacé par la particule en mouvement [33]. Elle correspond
donc & 'une des contributions liées & la vitesse perturbée par la présence d’'un
objet en mouvement dans le fluide. Elle s’exprime sous la forme :

1 DU, dU
F =V, | =2 -2 1.14

AM 2pfp(Dt dt> (1.14)
La force de Basset Fp;s, qui résulte de 'effet visqueux de 'accélération relative
de I’écoulement non perturbé a 'emplacement de la particule par rapport a I’ac-

célération de la particule. Cette force correspond ainsi & la force apparente exer-
cée sur une particule dont la trajectoire est accélérée dans un écoulement. Elle
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est également appelée force d’histoire de Basset, puisque ’écoulement autour
de l'objet dépend de I'histoire de la particule (notamment de sa trajectoire).
Elle s’exprime sous la forme d’une intégration le long de chaque trajectoire :

3 td ds
Fuie = 5 o777 [ (U0 - Uyl 5 (L1)
oo @S t—s
En réalité, 'équation BBO n’est valable que pour Re, = dp|U,|/vy < 1. Néan-
moins, elle est communément utilisée méme lorsque Re, > 1 (mais en appliquant
des expressions généralisées pour le terme de trainée).

D’autres forces peuvent également étre incluses en plus de ces contributions. Un
premier exemple est celui des forces de portance, correspondant a des forces agissant
dans la direction perpendiculaire & la vitesse relative entre le fluide et la particule.
Elles peuvent soit étre issues d’un cisaillement de la vitesse fluide a I’échelle de la
particule (force de portance dite de Saffman) soit étre issues de la rotation de la
particule elle-méme (force de portance dite de Magnus) [79]. Un second exemple est
celui du mouvement Brownien, qui est issu de 'interaction entre les molécules du
fluide et une particule. Les effets du mouvement Brownien sont surtout visibles pour
des particules plus petites que quelques micrométres (notamment les colloides).
Enfin, une troisiéme catégorie de forces concerne les forces électro-magnétiques (par
exemple avec des particules chargées dans un plasma) ou les échanges thermiques
(lorsque les particules sont en suspension dans un fluide non-isotherme).

Interactions particule-particule

Les interactions entre deux particules jouent un réle dans la formation d’amas de

particules, qu'il s’agisse d’agrégats formés dans le fluide (cf. Chapitre 3) ou de tas

de particules s’accumulant sur une surface (cf. Chapitre 2).

On distingue typiquement trois types de forces :

> Les forces de contact sont responsables de I’adhésion entre deux particules (com-

posante normale aux surfaces en contact) et des frottements entre ces objets
(composante tangentielle de résistance au mouvement). Les forces d’adhésion
ont été largement étudiées dans le cadre des théories sur la mécanique du contact
[0%, 123, 117]. Ces théories prennent notamment en compte la déformation des
surfaces lorsqu’elles entrent en contact. Plus précisément, il existe différentes
théories selon la diireté des matériaux, c’est-a-dire leur capacité a se déformer.
D’un coté, certaines théories prennent en compte les déformations élastiques :
par exemple, les théories JKR (du nom des auteurs Johnson, Kendall et Roberts
[71]) et DMT (nommeée d’aprés les travaux de Derjaguin, Muller et Toporov [ 1])
se fondent sur la théorie de Hertz pour les déformations élastiques. Elles dif-
ferent par le fait que, en plus des effets de déformation, la théorie DMT prend
en compte les forces de non-contact agissant dans la zone de contact (liées aux
forces de van der Waals). De I'autre coté, les théories M-P (d’aprés les travaux
de Maugis et Pollock [92]) incluent les déformations plastiques.
Néanmoins, ces théories sur la mécanique du contact ont été construites en
supposant les surfaces parfaitement lisses. En réalité, les surface sont rugueuses
(surtout a ’échelle nanoscopique) et les forces de contact s’en trouvent profon-
dément modifiées. La prise en compte de leffet de la rugosité de surface est
possible en ayant recours a divers types de modéles statistiques pour décrire
une surface rugueuse (cf. [123] pour plus de détails ainsi que le Chapitre 2).

30



> Les forces a courte portée correspondent aux interactions ayant lieu sur des
distances plus courtes ou du méme ordre de grandeur que la taille caractéristique
des particules [35, (0].
C’est le cas des forces inter-surfaciques, qui résultent des interactions microsco-
piques entre chacune des molécules composant les objets en interaction. Il s’agit
notamment des forces de van der Waals |1 17], qui sont dues a I'interaction entre
des dipoles (permanents ou induits), ou bien des forces de type Lennard-Jones
entre les molécules [(%]. Ces forces ont typiquement lieu lorsque la distance entre
les deux surfaces est de 'ordre de quelques nanométres ou micrométres. Des
forces dites de double-couche électrique (EDL pour “Electrical Double-Layer”
en anglais) ont également lieu lorsque des particules chargées sont mises en
suspension dans un liquide [05]. Dans ce cas, il se forme preés de la surface une
couche de liquide avec une sur-concentration d’ions ayant une charge opposée a
celle de la surface. Cette couche de fluide est appelée double-couche électrique
et s’étend sur une distance de l'ordre de la longueur de Debye (qui dépend
de la concentration d’ions dans la solution). Lorsque deux surface chargées se
rapprochent, le recouvrement de ces doubles couches donne lieu a des forces
attractives (resp. répulsives) lorsque les charges sont opposées (resp. de méme
signe). Enfin, certaines forces physico-chimiques voir biologiques peuvent avoir
lieu dans des cas particuliers (par exemple, les forces dues a la présence de ré-
gions hydrophiles et hydrophobes sur les surfaces ou bien des forces de nature
biologiques entre des objets organiques) [65].
D’autres forces & courte portée peuvent également avoir lieu a des échelles com-
parables a la taille des particules. Par exemple, c’est le cas des forces capillaires
qui ont lieu lorsqu’un pont liquide se forme entre deux surfaces en suspension
dans lair. Un autre exemple est celui des forces liées a la présence de polymeéres
dans le fluide, qui peuvent donner lieu a des forces attractives ou répulsives selon
les structures polymériques qui se forment entre les surfaces des objets [65].

> Les forces a longue portée correspondent aux interactions ayant lieu sur des
distances beaucoup plus grandes que la taille caractéristique des particules.
C’est le cas des forces électro-magnétiques, qui existent lorsque les particules
sont chargées et/ou présentent des propriétés magnétiques.

— Interactions particule-surface
Les interactions entre une particule et une surface ont lieu lorsqu’une particule
se rapproche suffisamment d’une paroi/surface pour que ces forces ne soient plus
négligeables. La nature de ces forces est la méme que les interactions particule-
particule. Ainsi, on distingue les mémes types de forces (c’est-a-dire entre les forces
de contact, les forces a courte portée et les force a longue portée).

— Effets internes a chaque particule

Dans le cas ou les particules sont des organismes biologiques (comme les poissons,
les oiseaux ou bien le plancton), elles peuvent avoir une motilité propre [37], c’est-
a~dire qu’elles se déplacent dans une direction donnée et avec une certaine vitesse.
On parle alors de particules actives, par opposition aux particules passives qui n’ont
pas de motilité. Pour reproduire ces phénoménes, des modéles simplifiés proposent
d’imposer la magnitude de la vitesse liée a la motilité propre de chaque particule,
orientée selon l'orientation de 'objet & chaque instant [27].
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Nous venons de voir que le choix des théories utilisées pour établir les équations décri-
vant les phénomeénes sous-jacents s’avére une tache délicate a cause du large éventail
des possibilités s’offrant & nous. Néanmoins, une fois les équations établies, il est im-
pératif de garder en mémoire les hypothéses associées a 1’établissement de chacune
d’elles, puisqu’elles peuvent s’avérer étre un facteur limitant I’application d’un modéle
a certaines situations.

3¢m¢ glément : Approche de modélisation

L’étape suivante consiste & définir 'approche de modélisation choisie pour résoudre les
équations qui viennent d’étre établies précédemment. Pour ce faire, il existe deux grandes

approches [119, 124] (voir aussi la figure 1.7) :
Approche par champ Approche trajectorielle
(description Eulérienne) (description Lagrangienne)
L % | L % |
“.m.
a— “x..'
L % | L % |

FI1GURE 1.7 — Résumé des types principales approches pour simuler les particules en suspension.

o Les approches par champ (appelées aussi approches Eulériennes) décrivent les valeurs
de champs et leur évolution en fonction du temps, et ce dans chacune des zones de
I’espace ainsi pré-définies.

Pour la phase fluide, les chercheurs ont souvent recours & ces approches par champ
pour résoudre les équations de Navier-Stokes. Ces approches donnent une information
sur le champ fluide (& savoir le champ de vitesse, le champ de pression, ainsi que le
champ d’énergie turbulente lorsqu’il s’agit d’écoulements turbulents). Ces approches
reposent donc sur une discrétisation de l'espace pour résoudre ces équations. Elles
regroupent notamment les méthodes par volume fini (abrégé FVM pour “Finite Volume
Method” en anglais), les méthodes par élément fini (abrégé en FEM pour “Finite
Element Method”) ou encore les méthodes spectrales.

Pour la phase dispersée (ici des particules solides), les champs ainsi décrits sont gé-
néralement la concentration de particules (scalaire), la vitesse moyenne des particules
(vecteur) ou bien la taille moyenne des particules (scalaire). Les équations d’évolution
de ces champs sont données par des équations de convection-diffusion, qui rendent
compte du transport de ces champs via les processus physiques sous-jacents.

o Les approches trajectorielles (appelées aussi approches Lagrangiennes) proposent de
suivre la trajectoire de plusieurs objets a mesure qu’ils se déplacent dans le temps et
I'espace. La dynamique de chaque élément suivi est donnée par la 27 loi de Newton
comme dans I’équation (1.7).

Pour la phase fluide, les approches Lagrangiennes consistent & suivre les trajectoires
d’un grand nombre de particules fluides. Les équations pour la dynamique de ces parti-
cules fluides sont dérivées des équations de Navier Stokes (considérant donc le bilan de
masse, de quantité de mouvement et d’énergie). L’intérét de ces approches est qu’elles
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ne requiérent pas de discrétisation spatiale (de type maillage) et sont donc plus adap-
tées aux écoulements dans des géométries complexes. Ces approches Lagrangiennes
ont eu un essor plus tardif, notamment a cause du colit numérique plus important que
les approches Eulériennes. Néanmoins, avec les progrés significatifs sur les algorithmes
paralléles ainsi que sur la puissance de calcul, les approches Lagrangiennes sont de
plus en plus fréquemment utilisées pour résoudre des écoulements fluides. C’est le cas
notamment des approches SPH (pour “Smooth-Particle Hydrodynamics”).

Pour la phase dispersée, les approches trajectorielles sont plus intuitives puisqu’elles re-
produisent naturellement la dynamique de chaque particule en suspension dans 1’écou-
lement. Comme détaillé dans 1’élément suivant, il existe en fait toute une gamme
d’approches Lagrangiennes avec des niveaux de description différents.

Il existe aussi des approches alternatives [73], comme par exemple les méthodes de Boltz-
mann sur réseau (LBM pour “Lattice-Boltzmann Method” en anglais). Les méthodes LBM
consistent & résoudre 1’équation discréte de Boltzmann pour simuler le comportement de
fluides a une échelle mésoscopique. Ces méthodes se fondent sur des schémas de collision-
propagation, décrivant les processus de collision entre les éléments ainsi que leur trans-
port/propagation sur le réseau.

A ce stade, il est important de noter que d’autres méthodes numériques sont utilisées
spécifiquement pour I’étude des particules de taille finie (c’est-a-dire comparable ou plus
grande que ’échelle de longueur de Kolmogorov). Dans ce cas, il est parfois nécessaire
de reconstruire 'interface exacte entre la particule et le fluide. Il existe en fait toute une
littérature sur la reconstruction d’interface, en ayant recours & des approches comme IBM
(pour “Immersed Boundary Method”) [12]. Néanmoins, je n’aborderai pas ces méthodes
dans le reste du mémoire puisque, & ce jour, je n’ai pas encore réalisé de simulations DNS
avec des particules de taille finie.

4¢m¢ glément : Niveau de description et précision

Une fois les équations établies et ’approche de modélisation choisie, I’étape suivante
consiste & définir le niveau de description de chacune de ces approches. Il existe en effet
différents niveaux de description, allant de la résolution la plus exacte des équations & des
résolutions approchées (c’est-a-dire moins précises mais plus rapides). Cette étape résulte
ainsi d’'un savant compromis entre la précision requise pour les résultats attendus ainsi
que la rapidité des calculs effectués (voir aussi la Section 1.2.3 sur les aspects numériques).

o La simulation de ’écoulement fluide turbulent :

Les derniéres décennies ont vu ’essor de modéles pour la simulation d’un écoulement
fluide turbulent [119]. En effet, un écoulement turbulent est caractérisé par une large
gamme d’échelles spatio-temporelles. En conséquence, il est nécessaire de choisir si I’on
a besoin d’avoir accés a des données entiérement résolues ou si I’on peut se conten-
ter d’'un nombre plus réduit d’informations (et si oui, lequel). En pratique, plusieurs
niveaux de description existent en fonction de la précision requise, du niveau d’infor-
mation et des colits numériques. Je résume ci-dessous les principaux outils disponibles
en fonction du niveau de description, allant du microscopique vers le macroscopique
(cf. la figure 1.8 et [I 19] pour plus de détails) :

33



DNS LES RANS

(entiérement résolu) (filtrage spatial) (équations moyennées)
i | C | C v |

B e suna] IPNEG) ® .

= C

v, (x,) Vv, (x,0) (Vo) (X0 + v/ (x,0)

| =

FIGURE 1.8 — Résumé des niveaux de description pour simuler un écoulement fluide.

— Les simulations numériques directes (ou DNS pour “Direct Numerical Simulation”
en anglais) se fondent sur une résolution numérique des équations de Navier-Stokes
sans modéle de turbulence. En pratique, cela veut dire que toutes les échelles
(spatiales et temporelles) du fluide turbulent sont explicitement résolues. Pour
ce faire, les approches se fondent souvent sur des méthodes spectrales (utilisant
des décompositions de Fourier et de Chebyshev) et sur des discrétisations spatiales
trés fines (la distance séparant deux points successifs devant étre plus petite que
I’échelle spatiale de Kolmogorov). Ainsi, les simulations DNS donnent accés a la
vitesse instantanée & n’importe quel point de l’espace considéré. Néanmoins, ces
approches ne sont applicables qu’a des géométries simples (turbulence homogéne
isotrope, canal plan) et engendrent des cotits numériques élevés les rendant encore
inadaptées pour traiter des situations réalistes (typiquement avec des domaines &
géométrie complexe).

— Les simulations des grandes structures de la turbulence (ou LES pour “Large Eddy
Simulation” en anglais) consistent a résoudre exactement les grandes échelles et
a filtrer les petites échelles de la turbulence. En conséquence, des modéles dits
de sous-maille sont introduits pour rendre compte des effets de la turbulence &
une échelle plus petite que celle résolue numériquement. Grace aux avancées en
matiére de performance algorithmiques et de puissance de calcul, les LES sont de
plus en plus utilisées dans I’étude des écoulements autour de géométries complexes
(écoulement autour d’obstacle, d’aile d’avion etc...) puisqu’elles donnent accés a
une information assez fine pour des cofits de calcul acceptables.

— Les simulations SPH (pour “Smoothed Particle Hydrodynamics”) correspondent
& des approches entiérement Lagrangiennes. Développées initialement dans le do-
maine de l'astrophysique [105, 93], 'approche consiste a suivre les trajectoires d'un
grand nombre de particules fluides et, pour limiter les cofits de calcul, de ne ré-
soudre les interactions entre ces particules fluides que dans le voisinage de chacune
des particules (via des fonctions dites de lissage qui pondérent la contribution de
chacun des voisins en fonction de leur distance & la particule considérée).

— Les modéles par moyenne de Reynolds (ou RANS pour “Reynolds-Averaged Navier-
Stokes”) proposent de résoudre une équation de Navier-Stokes moyennée. Plus pré-
cisément, la décomposition de Reynolds consiste a écrire la vitesse du fluide Uy
comme la somme d'une contribution moyenne (Uy) et d’une fluctuation u’f. En
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injectant dans les équations de Navier-Stokes (1.1), on obtient :

8<8Ut.f> +(Uy)-V (Uy) = V. ((u} ® u'f>) — plfV<P) + I/fv2<Uf> + (F). (1.16)
L’équation (1.16) fait apparaitre un terme non-linéaire additionnel, appelé tenseur
de Reynolds (le ler terme & droite de I’équation). Pour résoudre cette équation,
une loi de fermeture supplémentaire est donc nécessaire puisque le tenseur de Rey-
nolds n’est pas connu. Cette loi de fermeture est souvent inspirée des travaux de
Boussinesq qui relient la viscosité turbulente au tenseur de Reynolds. Deux mé-
thodes existent dans la littérature : (i) les modéles locaux, ot le tenseur de Reynolds
est approximé directement avec les valeurs locales connues du fluide (comme les
modeles k — € et k — w); (ii) les modéles non-locaux, c¢’est-a-dire qui résolvent des
équations supplémentaires pour approximer ce tenseur.

o La simulation du transport de particules

Il existe 1a aussi plusieurs niveaux de description pour la simulation de la dynamique

de particules [(2,

trajectorielles (voir Figure 1.9).

|. Dans la suite du mémoire, j’aborde notamment les approches
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FIGURE 1.9 — Résumé des niveaux de description pour simuler la dynamique de particules.

— Les approches dites de suivi & N-particules (aussi appelées DEM pour “Discrete

Element Method”) consistent a suivre en méme temps la trajectoire de N-particules
en considérant toutes les forces qui s’exercent entre chaque couple de particules.
Ces approches ont initialement été développées pour les milieux granulaires, c’est-
a-dire les milieux formés par un ensemble de grains se déplagant de fagon conjointe
(comme le sable) [20]. Cela signifie que, pour calculer la dynamique de N-particules,
il est nécessaire de calculer O(N?) interactions. En termes de niveau d’information,
ces approches sont donc comparables & des DNS puisqu’elles consistent & résoudre
entiérement les équations. Ainsi, elles fournissent des informations sur la PDF a N-
particules (y compris sur les moments d’ordre N). Par exemple, ces approches ont
été utilisées pour obtenir la dynamique de particules et la morphologie exacte des
agrégats formés. Néanmoins, tout comme la DNS; elles sont limitées & des situations
simplifiées a cause de leur cotit de calcul important (typiquement quelques milliers
ou dizaine de milliers de particules).

Des approches a gros grains ont été développées en s’inspirant des approches DPD
(pour “Dissipative Particle Dynamics”). Ces approches consistent a suivre numé-
riquement des méso-particules, aussi appelées parcelles, qui regroupent un grand
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nombre de particules réelles. L’'intérét de ce genre d’approche est que cela permet
de réduire le nombre de particules & suivre dans un écoulement, rendant les simula-
tions dans des conditions réalistes plus abordables numériquement. Néanmoins, cela
implique d’adapter les formulations des forces s’exergant sur ces méso-particules et
au sein de ces particules. En effet, I'information sur la position exacte de chacune
des particules réelles n’est plus disponible puisque seule I'information sur la dyna-
mique du centre de masse de chaque méso-particule est connue (position, vitesse,
etc.). Ainsi, un peu comme dans une simulation LES pour la phase fluide, une par-
tie de I'information est filtrée. Ainsi, si 'on s’intéresse a la formation d’agrégats, il
est nécessaire d’avoir un modéle rendant compte de la maniére dont les particules
réelles présentes dans une méme méso-particule interagissent.

— Des approches encore plus réduites consistent & faire un suivi Lagrangien de parti-
cules qui interagissent, non pas directement entre elles, mais plutét avec un champ
moyen. Ces approches reposent d’abord sur une évaluation des statistiques liées
aux particules dans différentes régions de ’espace via des méthodes de type Monte-
Carlo (par exemple pour calculer la vitesse moyenne ou la concentration des parti-
cules). La dynamique des particules est ensuite décrite par des modéles utilisant ces
informations de type champ moyen. Ces approches sont appelées approches PDF
a une particule (“One-particle PDF approach” en anglais). En effet, ce genre d’ap-
proche ne contient pas d’informations sur les statistiques & deux points, puisque
chaque particule numérique interagit uniquement avec le champ moyen généré par
I’ensemble des autres particules. Le recours & une discrétisation de l'espace (ou
maillage) pour le calcul des statistiques particulaires rend ces approches naturelle-
ment compatibles avec les approches de type RANS pour la résolution de 1’écoule-
ment fluide.

A ce stade, il est important de noter que la liste précédente n’est pas exhaustive.
L’objectif est simplement d’illustrer certains des choix possibles en termes de niveaux
de modélisation. D’autres alternatives existent : par exemple, certaines s’inspirent
des méthodes SPH avec la résolution des forces uniquement entre les voisins les plus
proches via des fonctions de lissage (comme par exemple les méthodes SDPD pour
“Smoothed DPD”). 1l est également possible de raffiner certaines des approches décrites
précédemment, en simplifiant certaines des expressions des forces. Ainsi, certaines
approches proposent de ne résoudre exactement que les forces ayant une variation
lente et de modéliser les forces ayant une variation rapide (comme les méthodes de
type Langevin dynamics).

La simulation des forces inter-surfaciques

Dans le cas des écoulements chargés en particules se pose également la question du

niveau de description des forces inter-surfaciques jouant un role dans les processus

d’adhésion. Néanmoins, la difficulté est que ces forces ont une portée de l'ordre du
nano- ou micro-métre, donc 4 des distances bien plus faibles que les échelles de I'écou-
lement fluide.

— Les approches de type Dynamique Moléculaire (MD) consistent a simuler le mouve-
ment de 'ensemble des molécules formant un objet au cours du temps [129]. De la
méme maniére que les approches trajectorielles, la dynamique moléculaire classique
résout donc les équations de mouvement de chaque molécule dans le systéme mais
au niveau atomique, c¢’est-a-dire en calculant les interactions entre chaque molécule
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(via des forces potentielles étant décrites par des modéles de type Lennard-Jones
par exemple). Leur niveau de description a I’échelle de 1’atome/la molécule permet
donc d’obtenir un niveau d’information trés fin sur les forces inter-surfaciques ou
bien sur la déformation de surfaces en contact. Néanmoins, les cotits de calcul de
ces méthodes limitent leur application a des situations simplifiées (par exemple
I’adhésion entre deux particules micrométriques).

Tout comme les approches trajectorielles, des approches & gros grains ont été dé-
veloppées dans le cadre des approches DPD, qui proposent de suivre des méso-
particules composées d’'un ensemble de molécules.

Enfin, il existe des formulations macroscopiques de ces forces. Dans ’élément 2,
j’al mentionné l'existence des théories de mécanique du contact (par exemple les
théories JKR, DMT ou M-P) [08, 123]. Ces théories proposent justement une for-
mulation macroscopique des forces d’adhésion entre des particules en prenant en
compte des informations sur les propriétés des matériaux (dureté, déformabilité,
etc.) et sur les formes des surfaces en contact. De la méme maniére, des formules
macroscopiques des forces & courte portée entre deux particules ont été développées
en prenant parfois en compte effet de la rugosité de surface [62, 61].

élément : Cohérence et consistance

L’une des difficultés majeures lors du développement de tels modéles est de veiller & la
cohérence et & la consistance en termes de niveau de description et d’hypothéses pour cha-
cun des modéles utilisés. Cet aspect est d’autant plus important que, comme indiqué dans
la section 1.1, les écoulements chargés en particules impliquent une multitude d’échelles
spatio-temporelles ainsi que plusieurs disciplines (voir aussi la Figure 1.10).
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FI1GURE 1.10 — Illustration des aspects multi-échelles et multi-physiques en jeu.
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Par exemple, il est tout a fait possible numériquement de coupler un suivi Lagrangien
a N-particules avec une approche de type RANS pour la simulation d’'un écoulement
turbulent. Néanmoins, il y a une incohérence profonde dans les modéles physiques choisis.
En effet, 'approche RANS pour ’écoulement fluide ne donne pas accés a une information
sur la vitesse instantanée a la position d’une particule, mais a une vitesse moyenne et
4 des fluctuations turbulentes. En conséquence, le niveau de description de ’approche
globale RANS+DEM se retrouve limité & celui de 'approche RANS. Pire, les modéles
RANS ne donnent qu’une information en un point, les rendant ainsi incompatibles avec
les suivis Lagrangiens a N-points puisque le niveau de description n’est pas le méme.
Ainsi, par souci de consistance, les approches RANS sont compatibles avec des suivis
Lagrangiens & 1 point. A Iinverse, si I'on tient absolument & avoir recours a une approche
DEM pour la phase dispersée, il est nécessaire d’avoir une information & N-points sur le
fluide : cela implique, pour des particules colloidales, I'usage de DNS alors que, pour des
particules plus larges, des approches de type LES peuvent étre suffisantes (a condition
que la méthode résolve explicitement les échelles de la turbulence auxquelles les particules
sont sensibles).

Ces questions de cohérence et de consistance ne sont pas toujours aussi évidentes. Par
exemple, si 'enjeu de I’étude est d’évaluer finement la formation de dépo6ts multicouches
et son effet sur I’écoulement turbulent, il semble approprié de coupler des approches DNS
pour la résolution du fluide turbulent et des approches DEM. Néanmoins, si les particules
ont une taille plus grande que la plus petite échelle de 1’écoulement turbulent, il est plus
pertinent d’avoir recours a des simulations DNS avec des particules de taille finie PR-
DNS (c’est-a-dire en résolvant I’écoulement autour des particules). A l'inverse, lorsque
les particules sont beaucoup plus petites que ’échelle de Kolmogorov, 'approximation
de particules ponctuelles est utilisée PP-DNS. De la méme maniére, toujours dans le
cas d’études de dépots multicouches, les simulations les plus fines ne correspondent pas
forcément & des simulations DNS (avec ou sans taille finie) couplées a une approche DEM.
En effet, la morphologie du dépo6t formé sur les parois résulte non seulement du transport
de particules par 1’écoulement turbulent mais aussi des interactions particule-paroi et
particule-particule. Dans la communauté diphasique, on trouve deux types de simulations
microscopiques de tels dépdts : (i) celles qui supposent que les particules se déposent
exactement & ’endroit ou elles entrent en contact pour la premiére fois avec le dépot déja
formé; (ii) celles qui supposent que, une fois la particule ayant collisionné avec le dépot
déja formé, cette derniére va rouler jusqu’a atteindre un équilibre (c’est-a-dire étre en
contact avec 3 autres particules). D’un point de vue des interactions inter-surfaciques,
il apparait bien que ces deux formulations correspondent & des niveaux de description
macroscopiques et qu’elles constituent les deux extrémes du phénoméne d’adhésion. En
réalité, une simulation microscopique & 1’échelle des agrégats consisterait & coupler ces
simulations & des simulations de type MD pour le calcul des forces inter-surfaciques. Cela
permettrait ainsi de rendre compte de toute une gamme de phénomeénes intermédiaires, ou
les particules peuvent rouler partiellement et s’arréter dans des positions d’équilibre autre
que ces deux extrémes & cause de la présence de rugosité sur les surfaces des particules
(c’est-a~dire de non-homogénéités dans la topologie des surfaces).

Ce dernier exemple révéle aussi I'importance que revét la consistance entre les descriptions
numériques lorsqu’il s’agit d’inclure des phénoménes ayant lieu a des échelles différentes.
Ainsi, I'étape de transport de particules colloidales dans des tuyaux peut s’effectuer sur

38



des distances allant jusqu’a plusieurs métres alors que I'étape d’attachement de ces par-
ticules & une paroi a lieu sur des distances typiquement inférieures a quelques dizaines
de nanométres. Dans ce cas, il apparait inadéquat de coupler un calcul de type RANS
avec un suivi Lagrangien a 1 particule et avec une simulation de type MD pour les forces
inter-surfaciques. En effet, cela induirait une inconsistance sur le niveau de description
des phénomeénes en proche paroi. D’un c6té, le mouvement des particules transportés par
le fluide proche d’une paroi serait approximé (avec des erreurs a I’échelle du micrométre
voire du millimétre) alors que les forces physico-chimiques a plus petites échelles seraient
calculées de maniére exacte (avec des erreurs a I’échelle du nanomeétre). Ainsi, le facteur li-
mitant pour 'estimation des erreurs de calculs serait lié & ’approximation du transport en
proche paroi, et ce malgré une simulation exacte des forces inter-surfaciques. Néanmoins,
cet exemple montre qu’il est tout a fait possible de recourir a des approches multi-échelles
utilisant ce genre de modéle. Par exemple, il serait consistant d’utiliser une approche de
type MD pour estimer les valeurs moyennes des forces entre deux surfaces (voire des dis-
tributions de force), puis d’utiliser cette information filtrée dans une approche de type
RANS couplée a un suivi Lagrangien & une particule.

A travers ces différents éléments, il apparait clairement que le choix d’une approche de modé-
lisation est une tache ardue qui ne doit pas étre sous-estimée. Elle exige en fait une compréhension
approfondie des enjeux, des objectifs spécifiques, ainsi que des limites des fondements/théories
actuels. Par ailleurs, d’autres éléments peuvent entrer en ligne de compte dans le développement
d’un modeéle. Par exemple, certains modeéles se veulent génériques et/ou flexibles, dans le sens
ol ces modéles peuvent aisément étre enrichis avec des notions initialement non abordées (par
exemple avec des aspects biologiques dans le cas de particules organiques).

Il apparait aussi que les éléments exposés précédemment ne sont pas indépendants les uns
des autres. Il existe en fait une véritable inter-dépendance entre ces différents éléments. Par
exemple, il est évident que le choix d’une approche de type MD pour la résolution des forces inter-
surfaciques (relevant de 1’élément 4) nécessite d’établir les équations de mouvement au niveau
moléculaire et non pas au niveau d’une particule prise comme un objet indivisible (notion relevant
de ’élément 2). De la méme maniére, un agrégat de particules peut étre décrit numériquement
de deux maniéres : soit comme un ensemble de particules élémentaires collées les unes aux
autres (approche microscopique) soit comme une macro-particule ayant des propriétés spécifiques
(e.g., sa porosité, sa dimension fractale, son nombre de particules individuelle dans 'agrégat,
etc.). La premiére approche nécessite de décrire les interactions entre chaque particule prise
individuellement alors que la seconde nécessite de formuler des modéles pour l'interaction entre
des agrégats dont la morphologie n’est caractérisée que par des informations macroscopiques. Ces
inter-relations et inter-dépendances entre les éléments illustrent bien le fait que le développement
d’un modéle résulte d’un compromis entre ces différentes notions. Ainsi, I'ordre des éléments ne
doit pas étre pris a la lettre, d’autant plus que j’ai choisi ici un certain ordre pour des raisons
purement narratives. Au contraire, cette inter-dépendance des éléments incite plutdt a cultiver
et entretenir ces allers-retours de pensée entre les différentes notions.

1.2.3 Implémentation numérique

La seconde étape dans la modélisation consiste & implémenter le modéle physique, c’est-a-dire
Pécriture d’un programme informatique (que j’appelle souvent code par la suite). En pratique,
cela a conduit au développement de logiciels de Mécanique des Fluides Numérique (CFD pour
"Computational Fluid Dynamics" en anglais). Ces logiciels permettent de simuler 1’écoulement
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fluide et de calculer la dynamique de particules en suspension. Ces logiciels CFD sont de plus
en plus fréquemment utilisés par les chercheurs et les ingénieurs afin de réaliser des simulations
numériques de problémes donnés.

Le choix des algorithmes retenus pour implémenter un modéle physique et la facon de les
programmer dépendent de deux éléments supplémentaires : les cotits numériques acceptables et
la précision requise. En fait, ces contraintes sont intimement liées & 1’élément 4 sur le niveau de
description ainsi qu’au contexte de 1’étude (élément 1). Le choix d’une approche numérique avec
un certain niveau de description résulte toujours d’un subtil compromis entre la précision requise
et le colit numérique admissible. Ainsi, les approches numériques avec un niveau de description
trés fin (comme DNS & DEM) sont préférables pour aborder des phénoménes locaux (comme
par exemple la morphologie locale d'un agrégat). A I'inverse, les approches macroscopiques sont
souvent préférées pour aborder des questions d’ingénierie, qui nécessitent d’obtenir rapidement
une information a 1’échelle macroscopique (par exemple la quantité de dépot dans un échangeur
de chaleur).

Choix d’un algorithme : La résolution des équations d’'un modéle pose des questions sup-
plémentaires liées au choix de 'algorithme. Les équations sont en effet résolues avec une dis-
crétisation temporelle et spatiale (au sens de maillage dans les descriptions par champ ou de
particules dans les descriptions trajectorielles). Cela aurait pu faire I'objet d’un critére supplé-
mentaire dans la liste décrite précédemment, mais j’ai choisi ici de marquer la différence entre
les aspects plus théoriques liés & 1’établissement du modéle et les aspects plus algorithmiques liés
a leur implémentation numérique (la frontiére entre les deux étant poreuse).

Il existe en fait toute une littérature spécifique sur les méthodes numériques |55, 67]. Les
schémas numériques sont classés en fonction de plusieurs catégories. On distingue notamment
les méthodes implicites, les méthodes explicites et les méthodes hybrides (semi-implicite, etc.).
Les schémas explicites évaluent 1’état d’un systéme & un moment ultérieur uniquement a partir
de T’état du systéme & l'instant présent alors que les schémas implicites prennent en compte
a la fois I'état présent et 1’état ultérieur. Le choix de I'une ou autre de ces méthodes est lié
a un compromis entre la stabilité du calcul et son coiit (les méthodes implicites étant plus
stables mais lentes). Les schémas numériques peuvent aussi étre répertoriés en fonction de leur
précision, par exemple entre les schémas du 1°7 ordre, du 2" ordre ou d’ordre plus élevé. Une
autre catégorisation consiste a classer les schémas numériques en fonction du type d’équation a
résoudre. C’est cette classification que j’ai choisi de rappeler briévement ci-dessous puisqu’elle
permet de faire la distinction entre :

o Les schémas numériques pour les équations aux dérivées ordinaires (EDO) :

Les EDO correspondent aux équations différentielles dont la ou les fonction(s) inconnue(s)
ne dépend(ent) que d’une seule variable. Par exemple, pour un probléme de condition
initiale sur un scalaire, 'EDO s’écrit sous la forme suivante :

y(t)=fty®) . ylto) =0 (1.17)

ou f est une fonction dans f : [tg, +oo[xR — R et yo un scalaire donné.
Pour résoudre une telle EDO, il existe plusieurs types de schémas dont (liste non-exhaustive) :

— Les schémas du 1¢" ordre avec notamment les schémas d’Euler explicite (aussi appelée
schéma d’Euler “forward”) ou implicite (ou schéma d’Euler “backward”). Le schéma
d’Euler explicite repose sur I"approximation de la dérivée par le développement limité
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au 1¢" ordre (h étant le pas de l'intégration entre t,, et t,41) :

Le schéma d’Euler implicite repose sur le méme développement limité mais “backward”
en temps :

Yn+l = Yn + h f (thrla ynJrl) (1'19)

Les schémas itératifs d’ordre plus élevé, comme les schémas de Runge-Kutta, qui pro-
posent d’introduire des valeurs intermédiaires pour calculer la valeur y(t,41). Ainsi,
le schéma de Runge-Kutta d’ordre 2 (RK2) consiste & estimer la dérivée au milieu du
pas de temps d’intégration puis a refaire le pas d’intégration complet a partir de cette
estimation :

h
Ynt1 X~ Yn + hf <tn + 2,:1/”_;,_;))
(1.20)

h
avec  y, 1 :yn+§f(tn7yn)'

Fréquemment utilisée, le schéma de Runge-Kutta d’ordre 4 (RK4) propose d’estimer
la pente de la fonction via une moyenne pondérée des pentes au début, au milieu et a
la fin de Uintervalle considéré :

h
Yn+1 gyn""‘* (k1+2k2+2k3+k4)

6
oun ki = f(tnayn)
h h
kQ:f(tn+§ayn+§kl) (1'21)
h h
k3—f(tn+§ayn+§k2)

k4:f(tn+hayn+hk33)

Les schémas & pas multiples qui, contrairement aux schémas précédents dits & pas
unique (puisque les informations intermédiaires des schémas RK ne sont pas sauve-
gardées), sauvegardent et utilisent les informations sur plusieurs intervalles de temps.
C’est le cas par exemple des schémas d’Adam-Bashforth qui s’écrivent & ’ordre 2 :

3 1
Yn+2 = Yn+1 + 5 hf (tn+17yn+1)) - 5 hf (tnayn)) . (1'22>

A noter qu'il existe des formulations généralisées qui considérent des combinaisons
linéaires & ordre quelconque.

Les schémas linéaires généralisés, qui proposent d’avoir recours a la fois & la notion
de pas multiples et aux schémas itératifs (comme Runge-Kutta). Ce genre de sché-
mas inclut par exemple les schémas dits de prédiction-correction, qui consistent a
faire d’abord une premiére évaluation de la valeur a l'instant suivant (souvent via un
schéma explicite) puis & corriger cette valeur (avec un schéma implicite). Par exemple,
ces schémas de prédiction-correction sont utilisés dans les algorithmes de résolution
des équations de Navier-Stokes de type SIMPLEC (le champ de vitesse est prédit en
utilisant les informations sur le gradient de vitesse et pression au temps t puis corrigé
en imposant une correction de pression imposant la divergence nulle).
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— Les schémas exponentiels qui proposent d’intégrer de maniére exacte les termes li-
néaires des EDO. Ainsi, en décomposant 'EDO sous la forme d’un terme linéaire £
et d'un terme non-linéaire N :

y'(t)=Lyt) +N(y(t), y(to) = yo, (1.23)

on peut écrire la solution exacte sous la forme :

y(t) = yo et + / =) N (y(s))ds. (1.24)

to

274 membre de I’équation peut se faire avec 'un des schémas nu-

L’intégration du
meériques présenté précédemment (par exemple avec une méthode explicite ou 'on

considére comme constant la fonction N (y(s)) au cours du pas de temps).
o Les méthodes numériques pour les équations aux dérivées partielles (EDP) :

Les EDP correspondent aux équations différentielles dont la ou le(s) fonction(s) incon-
nue(s) dépend(ent) de plusieurs variables. Dans le cadre de mes travaux, les équations de
dynamique des fluides et des particules en suspension font justement intervenir & la fois
le temps et 'espace. Comme déja mentionné dans le critére 2, il existe plusieurs types de
schémas numériques pour résoudre ce type d’équation, avec notamment :

— les méthodes par différences finies (FDM), qui consistent & approximer les dérivées
par des différences finies. C’est le cas par exemple du schéma de Cranck-Nicolson, qui
correspond & un schéma implicite du 2" ordre en temps faisant une pondération entre
le schéma d’Euler “backward” et “forward”.

— les méthodes par volumes finis (FVM), qui se fondent sur des approximations d’inté-
grales directement. Plus précisément, dans les méthodes FVM, 'EDP est résolue sur
une discrétisation spatiale (appelée maillage), qui divise le domaine en un ensemble de
volumes élémentaires finis. Les EDPs sont ensuite discrétisées et approximées en éva-
luant les terme de flux aux interfaces entre les volumes finis. C’est le cas par exemple
des schémas de Godunov ou des solveurs de Riemann.

— les méthodes par éléments finis (FEM), qui sont similaires aux méthodes FVM puis-
qu’elles reposent sur la discrétisation spatiale du domaine en éléments de taille finie.
La différence par rapport aux FVM est que ces méthodes calculent ensuite une solu-
tion de 'EDP & l’aide des principes hérités de la formulation variationnelle. C’est le
cas des méthodes spectrales qui reposent sur 1'utilisation de polynémes orthogonaux
(e.g., les polynémes de Legendre ou de Tchebychev) comme fonctions de base.

Il existe aussi des schémas hybrides, comme les méthodes de Galerkine discontinue qui
réunissent des propriétés de la méthode des éléments finis (approximation polynomiale de
la solution par cellule) et de la méthode des volumes finis (définition locale de ’approxi-
mation et calcul des flux aux interfaces des cellules du maillage).

o Les méthodes numériques pour les équations aux dérivées stochastiques (EDS) :

Les EDS correspondent & des équations différentielles qui comportent un terme de bruit
blanc (c’est-a-dire la réalisation d’un processus aléatoire). Dans le domaine des écoule-
ments multiphasiques, les EDS sont fréquemment utilisées pour les processus de diffusion
ou pour modéliser des particules ayant des trajectoires aléatoires [!(]. Dans le cas uni-
dimensionnel (les résultats sont facilement transposables au cas multidimensionnel), on
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cherche a résoudre 'EDS qui s’écrit avec un bruit blanc Gaussien £(¢) :

W) y(e).1) + o y(0). 1) €00 (1.25)

ou u(y(t),t) et o(y(t),t) sont deux fonctions.
Les schémas numériques pour résoudre ces EDS sont similaires aux schémas pour les
EDO, a l'exception prés qu’ils doivent respecter les contraintes du calcul stochastique

(voir [100, 9%, 16]). L’objectif est de donner du sens a la version intégrée de I'EDS :
t t
o) = olto) + [ ny(s)9)ds+ [ olyls).)aw (s (1.26)
to to

ol le 3™ membre de droite correspond & une intégrale stochastique faisant apparaitre
I'incrément dW (t) = £(t)dt d’un processus de Wiener W. Pierre angulaire des EDS, le
processus de Wiener W est défini comme un processus Gaussien, c’est-a-dire entiérement
caractérisé par sa moyenne et sa variance. Le processus de Wiener W posséde les propriétés
suivantes : les trajectoires sont continues mais différentiables nulle part, ses incréments
dW; sont stationnaires et indépendants (avec une moyenne nulle et une variance égale
au pas de temps dt). Si 'on revient a la définition de l'intégrale stochastique, on peut
I’écrire en divisant I'intervalle de temps en un certains nombres de petits pas de temps
7; = [ti; ti+1] puis en prenant la limite

" N
[ o) W (s) = Jim_ S (uls)s) (Wi, = W) (1.27

0 i=0
La difficulté supplémentaire est que cette intégrale n’est pas indépendante du choix des
temps intermédiaires 7; et que ce choix doit étre précisé a priori. Une intégrale stochastique
est définie soit avec la prescription d’Ito, qui suppose 7; = t;, soit avec la prescription de
Stratonovich, faisant ’hypothése 7; = 0.5 (tj41 + t;).
Avec cette régle du calcul stochastique en mémoire, il est ainsi possible d’écrire des schémas
numériques pour 'EDS (1.25). Par exemple, avec un schéma d’Euler explicite, on a :

y(t) = y(to) + h pu(y(to), to) + o (y(to), to) AW4, (1.28)

ot le terme aléatoire AWy, est simplement donné par Vh¢ (¢ étant une valeur aléatoire
tirée dans une loi Gaussienne).
A travers cet apercu rapide de I'implémentation numérique pour résoudre des équations,
il apparait clairement que les choix algorithmiques résultent d’un subtil compromis entre la
stabilité, la précision, la convergence et le cott/efficacité des algorithmes.

Programmation informatique : En lien avec l'efficacité et la rapidité d’exécution des al-
gorithmes, ces algorithmes peuvent étre parallélisés. Le principe du parallélisme est de réaliser
plusieurs opérations de maniére simultanée, donc de réaliser le plus grand nombre d’opérations en
un minimum de temps. Cette parallélisation peut étre faite soit en utilisant les ressources dispo-
nibles sur un ou plusieurs processeurs CPU (pour “Central Processing Unit” en anglais) soit sur
des processeurs graphiques (GPU pour “Graphics Processing Unit”). Les progrés informatiques
ont permis l'essor des calculs massivement paralléles, qui reposent sur les super-calculateurs (des
machines regroupant un grand nombre de processeurs et donc une grande puissance de calcul).
L’intérét de ces calculs paralléles est donc de résoudre le méme probléme dans un temps plus
court que si la résolution se fait de maniére séquentielle (c’est-a-dire sans parallélisation).
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1.2.4 Simulations et analyse des résultats

La troisiéme et derniére étape dans la modélisation consiste & réaliser des simulations numé-
riques, c’est-a-dire de lancer le programme informatique (qui va résoudre les équations établies
dans le modele). Les résultats fournis par cette simulation numérique doivent ensuite étre analy-
sés. Cela nécessite donc de paramétrer les simulations numériques avec un ensemble de données
d’entrée (tirée d’expériences, de simulations précédentes ou de bases de données) et ensuite
d’analyser les données de sortie fournies par la simulation numérique.

Paramétrisation des simulations numériques : Pour réaliser une simulation numérique
d’un phénoméne physique, il est nécessaire de renseigner un certain nombre de paramétres d’en-
trée. Afin d’illustrer cette paramétrisation, je considére ici le cas particulier de la dispersion
turbulente de particules illustré sur la Figure 1.11. La simulation consiste en un couplage d’une
approche RANS pour la phase fluide et d’une approche a 1-particule (modéle Lagrangien sto-
chastique) pour la phase dispersée. Les paramétres d’entrée peuvent étre classés en fonction de
leur nature :

Ecoulement fluide turbulent

G

"y - Paramétres numériques :
777777777 - Mailage

* Pas de temps

- Parametres numériques :
* Maillage 777777777

* Pas de temps

+ Dispersion de particules
Paramétres d’entrée : AANNAANNNN N : \\\\\N\N\N\\ Parameétres d’entrée :

- Paramétres physiques : : - Parametres physiques :
* Géométrie du tuyau I [Py * Forme des particules
* Vitesse du fluide I Tt * Taille des particules
* Densité du fluide I 0 * Zone & flux entrants

| A
|
|
|
|

FI1GURE 1.11 — Illustration des paramétres d’entrée pour une simulation de dispersion turbulente.

o Les paramétres physiques :
Dans cet exemple, il s’agit de fournir des informations sur la géométrie du cas étudié (la
forme du domaine, les surfaces de bord ainsi que les conditions de bord), sur les propriétés
du fluide (densité, viscosité, vitesse/débit) et sur les propriétés des particules (forme, taille,
densité, zone d’injection, débit).

o Les paramétres de modélisation :
Les paramétres de modélisation se référent aux choix d’une approche de modélisation (voir
section 1.2.2) et d’un modeéle numérique (voir section 1.2.3). En fait, il n’est pas rare que
les logiciels CFD contiennent plusieurs modéles numériques et que 'utilisateur a donc la
possibilité de choisir parmi ces modéles disponibles. Dans cet exemple, 'approche choisie
est le couplage entre une approche RANS et un modéle Lagrangien stochastique.

o Les paramétres numériques :
Les paramétres numériques correspondent principalement aux informations sur la discré-
tisation spatiale (maillage) et temporelle (pas de temps). Ces paramétres ne sont pas
considérés comme des paramétres physiques puisqu’ils dépendent intrinséquement de la
méthode numérique choisie. Dans le cas présent, la résolution de 1’écoulement fluide par
une approche Eulérienne nécessite un maillage, qui correspond & une discrétisation pos-
sible de la géométrie globale (qui est elle un paramétre physique).
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Analyse des résultats Une fois la simulation numérique réalisée, les résultats numériques
fournis par cette simulation sont analysés. Comme illustré sur la figure 1.12 dans le cas de la dis-
persion turbulente, il s’agit d’analyser les données de sortie de ces simulations numériques. Dans
le cas d’une dispersion turbulente de particules dans un tuyau, on peut récolter des informations
sur P’écoulement (comme le champ de vitesse, champ de pression, etc.) et des informations sur
les particules (e.g., concentration dans certaines régions, flux de sortie ou flux déposé).

Simulation de I’écoulement + Simulation de la dispersion

Données de sortie : Données de sortie :

* Concentration
* Flux a la sortie
* Flux déposé

* Champ de vitesse
* Champ de pression

|
|
|
|
|
|
* Turbulence :
|
|

FIGURE 1.12 — Illustration des paramétres de sortie (sur le fluide et sur les particules) pour une
simulation de dispersion turbulente.

L’analyse des simulations numériques peut prendre plusieurs formes, incluant notamment :
o La convergence des résultats :

Les simulations étant réalisées avec une certaine discrétisation spatiale (de type maillage
ou particules) et une discrétisation temporelle (pas de temps), il est nécessaire de vérifier
que les résultats obtenus sont convergés. Par exemple, la convergence en maillage indique
que les résultats obtenus deviennent indépendants de la taille du maillage, & condition
que la taille des mailles soit plus petite qu’une certaine valeur. De la méme maniére,
la convergence en temps peut étre étudiée. Il est important de noter que les résultats
convergent plus ou moins vite avec le pas de temps en fonction de la stabilité des modéles
numeériques choisis.

o La validation des résultats :

Les résultats obtenus sont validés en comparant ces derniers a des résultats théoriques,
analytiques et/ou expérimentaux. Cela permet d’évaluer l'erreur commise par le modéle
et son implémentation numérique (et parfois ’évolution de cette erreur en fonction de la
variation des paramétres d’entrée).

o [’analyse de sensibilité et la quantification d’incertitudes

Entrée Modele Sortie
X,l X” M YZJ“\/I(Xl,...,X”)
(sources d’incertitude) (simulation) (observable / résultat)

FIGURE 1.13 — Tllustration des principes d’analyse de sensibilité & quantification d’incertitudes.
L’analyse de sensibilité (SA) correspond a ’étude de la fagon dont 'incertitude sur des
données d’entrée d'un code se propage et donne lieu & une incertitude de la sortie (voir

aussi la figure 1.13). Il s’agit alors d’estimer des indices de sensibilité qui quantifient
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I'influence d’une entrée ou d’un groupe d’entrées sur chacune des sorties. La quantification
des incertitudes (UQ) consiste a déterminer la probabilité de certains résultats si certains
aspects du systéme considéré ne sont pas exactement connus.

Lors de récents travaux financés par une mission Covid-Inria, j’ai eu I'occasion de mettre
en place une méthodologie reposant sur ['utilisation de ces outils d’analyse de sensibilité et
de quantification d’incertitudes pour analyser les résultats de simulations sur la dispersion
de gouttelettes dans I’air. Bien qu’encore novice sur 'utilisation de tous ces outils, cette
expérience m’a convaincu de l'utilité de ces outils & la fois pour identifier les données
d’entrée les plus importantes (ce qui permet de focaliser ensuite les efforts d’amélioration
sur ces points) et pour aider au développement de modéles macroscopiques (inspirés de
ce qui peut étre obtenu via des méta-modeles).

1.2.5 Le cycle modéle / implémentation / analyse

J’ai choisi de présenter ici 'art de la modélisation sous la forme d’un triptyque modéle phy-
sique, implémentation numérique et analyse. Ce triptyque, bien que trés pratique, ne doit pas
occulter le fait qu'un véritable dialogue s’opére entre ces trois étapes (voir Figure 1.14). Ainsi,
plutot que de parler d’un triptyque, je devrais plutdt employer le mot “cycle de vie” de la modélisa-
tion. En effet, la comparaison entre les résultats numériques fournis par le modéle et les résultats
théoriques/expérimentaux peut soulever de nouvelles questions théoriques et donc induire une
nouvelle modélisation lorsqu’il n’y a pas un accord parfait entre les deux. C’est justement cet
échange entre les différentes étapes qui participe a I’évolution des modéles, qui ne sont donc pas
des notions figées mais plutot des entités vivantes en constante évolution.

Conception
— o Calculs “,
e —, < ; Numérique
& Physique ) Implementatlon? Algorithme £
i Phénoménologie ~ Modele “,  Logiciel .
Théorie &
Sii
4—'~.~~ mLI/at,'on
Changement de ’5“\00 Analyse
aradigme? &
P 9 & Statistiques

%, Incertitudes &

F1GURE 1.14 — Mlustration du cycle de vie des modéles scientifiques : les modéles évoluent
constamment au fur et & mesure qu’ils sont testés dans de nouvelles configurations/applications
et, en de rares occasions, un changement soudain de paradigme peut conduire au développement
d’un tout nouveau domaine/catégorie de modéles.

Par exemple, dans la communauté des écoulements chargés en particules, les simulations nu-
meériques ont commencé d’abord par prendre en compte le transport des particules par un écou-
lement (potentiellement turbulent) en simplifiant voire en négligeant les interactions particule-
paroi. Dans le cas des approches hybrides Euler/Lagrange, les particules atteignant la paroi
étaient considérées soit comme détruites (informatiquement parlant) soit comme déposées ir-
réversiblement a la surface [02]. Cela a permis d’obtenir des informations pratiques comme la
quantité de particules déposées dans un tuyau en fonction du temps. Plus tard, de nouvelles
mesures expérimentales ont fourni des informations plus précises sur la morphologie des dépots
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multicouches formés, ainsi que sur leur effet sur I’écoulement (pouvant aller jusqu’au colma-
tage complet de la section de passage). Pour reproduire ces phénoménes, les questions liées a
la modélisation des interactions particule-paroi sont trés vite apparues puisqu’elles jouent un
role dans la morphologie des dépdts formés. Les modéles ont donc été enrichis avec de nouvelles
descriptions prenant en compte ces interactions particule-paroi (et de la méme maniére particule-
particule). Plus récemment, les questions liées a 'effet de la rugosité des surfaces sur les forces
inter-surfaciques et a leur modélisation ont fait leur apparition dans cette communauté (c’était
l'objet de mes travaux de thése).

Un point important est que cette évolution des modéles ne se manifeste pas nécessairement
par un progreés scientifique constant. Ce point a été joliment analysé par Arthur Koestler dans son
livre Les Somnanbules : Une histoire de la vision changeante de ’homme sur ['univers [75], ou
il a montré que les conceptions scientifiques décrivant la physique de I’'Univers ont alterné entre
des phases successives de progrés et parfois de régression. Il a également souligné que les progrés
étaient loin d’étre continus, avec des changements soudains dans les théories précédemment bien
acceptées (par exemple, avec la théorie de la gravitation de Newton). Ceci est illustré dans la
Figure 1.14, ou le cycle entre modéle/implémentation/analyse peut parfois étre rompu aprés
validation pour conduire a un changement de paradigme. Pour rejoindre ce que j’ai dit dans la
préface sur les connaissances scientifiques, ces nouveaux paradigmes correspondent & de nouvelles
maniéres de penser les faits connus (comme ’a dit Lawrence Bragg).

Cette évolution des modéles, de leur implémentation et de leur validation est liée & la grande
variété des phénoménes en jeu et & la gamme d’échelles spatiales et temporelles impliquées. Cela
donne lieu & des modéles encore incomplets, qui ne rendent compte que de la partie actuellement
connue de ces phénomeénes. Cette incomplétude ne doit cependant pas étre vue comme une imper-
fection / défaillance des modeéles mais plutét comme une incitation a poursuivre des travaux de
recherche permettant de repousser ces limites et d’améliorer la compréhension et modélisation de
ces phénoménes. La modélisation ouvre ainsi des questions plus méta-physiques (qui se reflétent
dans les réflexions que j’ai introduites dans la préface). Par exemple, Karl Popper a introduit en
1934 la notion de falsifiabilité : un modéle est falsifiable (ou réfutable) s’il peut étre logiquement
contredit par un test empirique potentiellement exécutable avec les technologies existantes. C’est
devenu l'un des piliers de la modélisation scientifique, ot les modéles sont considérés comme
valides tant qu’ils n’ont pas été réfutés. Cela souligne encore le fait que la modélisation implique
également des questions éthiques et métaphysiques, donnant ainsi plus de sens a la terminologie
de "l’art de la modélisation".
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Chapitre 2

Suspensions en milieux confinés : resuspension et
phénomeénes en proche paroi

2.1 Introduction

Contexte : Ce chapitre est consacré & mes travaux sur le développement de modéles pour
les suspensions de particules sphériques dans des écoulements turbulents en milieux confinés,
c’est-a-dire en présence de paroi. En particulier, je me focalise sur les phénoménes ayant lieu en
proche paroi, 1a ot le fluide est fortement anisotrope et 1a ou les particules interagissent avec la
paroi pour s’y déposer ou étre remises en suspension.

Ces situations se rencontrent trés fréquemment dans la vie de tous les jours. Un exemple
bien connu est celui du sable, de la poussiére ou des feuilles dans ’atmosphére. Ces particules
ont tendance & sédimenter puis & se déposer sur le sol. Elles peuvent alors étre remises en
suspension lorsque 1’écoulement d’air local est suffisamment intense (que ce soit en raison du vent,
d’une personne marchant & proximité ou méme d’une porte que ’on ouvre/ferme) [70]. Un autre
exemple notable est li¢ a la qualité de l'eau [2] : celle-ci peut étre compromise par la présence de
minuscules éléments qui s’accumulent & 'intérieur des tuyaux des systémes de distribution d’eau
(comme les bactéries, les métaux ou méme le micro-plastique). Ces phénoménes se produisent
aussi dans bon nombre d’applications environnementales. Par exemple, c’est le cas en hydrologie
(avec le transport de sédiments par les riviéres) [! 13| ou en océanographie (avec les sédiments
charriés par les riviéres ou par les vagues) [17]. Enfin, de nombreux processus industriels sont
aussi concernés par ces phénoménes. Pour ne citer que quelques exemples, ces phénomeénes sont
jugés indésirables lorsque les particules sont potentiellement dangereuses pour la santé comme
dans les applications médicales (e.g., les particules contaminées provenant des sols d’hopitaux
qui peuvent étre resuspendues en raison d’activités humaines ou de systémes de ventilation |1 7]),
dans l'industrie énergétique (avec les particules radioactives emportées par le vent a la suite
d’incidents nucléaires [73]) ou encore dans l'industrie automobile (avec les particules de suie
issues des pots d’échappement ou de I’abrasion des pneus ou des freins [(]). A l'inverse, dans
d’autres situations, I’accumulation de particules sur des surfaces est un phénoméne souhaité,
notamment dans les systémes de filtration [7/] qui sont utilisés dans les usines de traitement des
eaux usées ou dans 'industrie alimentaire/viticole.
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Verrous : L’un des enjeux est donc d’élaborer des modéles capables de reproduire ces phé-
nomeénes tout en restant applicables dans des situations réalistes (afin d’aider a la conception
de nouvelles technologies). Néanmoins, comme indiqué dans l'introduction (voir Chapitre 1),
la dynamique des particules dans des écoulements turbulents pariétaux est régie par plusieurs
forces : les forces hydrodynamiques (agissant sur le transport de particules par I’écoulement), et
les forces physico-chimiques a courte portée responsables de 1’adhésion particule/paroi ou par-
ticule /particule. La difficulté est ainsi liée au caractére pluri-disciplinaire et multi-échelle de ces
phénomenes. Cela rend les simulations directes quasi-impossibles d’un point de vue numérique,
puisqu’il faudrait par exemple suivre des milliards de particules en suspension dans un fluide
s’écoulant dans une géométrie complexe. L’enjeu est donc de réduire le nombre de degrés de
liberté & résoudre numériquement jusqu’a obtenir une description simplifiée qui rend compte des
phénomeénes les plus importants et reste applicable dans des situations pratiques a grande échelle.

Objectifs : L’objectif de ce chapitre est donc d’illustrer I’art de la modélisation (cf. Chapitre 1)
dans le cas de modéles macroscopiques pour ces écoulements chargés en particules. Pour ce faire,
les modeéles (ainsi que leur implémentation numérique dans un code de calcul) ont été développés
en respectant un certain nombre de contraintes, parmi lesquelles :

i. les phénomeénes importants doivent étre traités avec le minimum d’approximations;

ii. les informations présentes dans le modéle doivent étre suffisantes pour traiter correcte-
ment certains aspects physiques clés (comme la dispersion en taille des particules ou la
formation de dépots de forme complexe) ;

iii. I'implémentation numérique doit permettre de réaliser des simulations dans des cas com-
plexes et réalistes (e.g. la dispersion d’aérosols dans l’atmosphére).

iv. le modéle doit étre flexible, c¢’est-a-dire qu’il doit pouvoir étre facilement enrichi avec de
nouvelles formulations/approches par la suite (par exemple avec des aspects biologiques
pour simuler la déformation et le dépot d’organismes vivants).

Hypothéses : Dans ce chapitre, je décris mes travaux réalisés en considérant le cas simplifié
de particules sphériques dans un écoulement turbulent. Je reviendrai sur le cas de particules non-
sphériques ultérieurement dans le Chapitre 4. Pour des raisons de simplicité, je me concentre ici
sur la dynamique des particules en laissant de coté les effets thermiques, les changements de rayon
ou de masse des particules. Par ailleurs, je me suis focalisé sur le cas de particules colloidales,
c’est-a-dire ayant une taille inférieure & quelques micrométres. Cette taille étant bien plus faible
que ’échelle spatiale de Kolmogorov r, < 7, cela permet de considérer ces objets comme des
particules ponctuelles et d’utiliser des formules approchées pour les forces hydrodynamiques
s’exergant sur ces particules (voir Section 1.2.2). Les particules sont supposées étre beaucoup
plus denses que le fluide (ce qui permet de négliger les forces de masse ajoutée) et la force de
Basset est également négligée (pour des raisons de simplicité). Enfin, mes travaux ont été réalisés
dans le cas de suspensions diluées, c’est-a-dire avec trés peu de particules en suspension. Cela
permet de négliger les effets de collision entre particules, qui seront abordées dans le Chapitre 3.

Méthodologie : La méthodologie suivie dans ce chapitre illustre la maniére dont un modéle
est développé en respecant les objectifs, les hypothéses et autres contraintes imposées. Dans le
cas présent, un cadre de modélisation approprié consiste & adopter un point de vue Lagrangien
stochastique pour le suivi de particules. Ces approches proposent de simuler la PDF (fonction de
densité de probabilité) d’un certain nombre de variables qui ont été sélectionnées pour décrire des
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informations pertinentes sur la phase dispersée et qui forment le vecteur d’état Z,,. Ainsi, elles sont
aussi appelées approches Lagrangiennes PDF. Ces approches ont été initialement développées
dans les années 1980 et 1990 (cf. travaux de Pope et ses collaborateurs |77, |) puis adaptées
pour traiter le cas d’écoulements a phase dispersée (cf. travaux de Minier [97, 95, 100]).

L’intérét de ces approches est multiple. D’abord, le choix d’'une approche Lagrangienne permet
de respecter les contraintes (ii.) et (iv.) qui nécessitent de traiter certains aspects au niveau local
pour chacune des particules. Ensuite, le choix d’une formulation stochastique est lié aux critéres
(i.) et (ili.) qui requiérent des méthodes applicables dans des situations réelles. Ces critéres
rendent les approches microscopiques (typiquement via des simulations DNS pour le fluide) hors
de propos. En conséquence, il est nécessaire d’avoir recours a des modéles de turbulence, puisqu’ils
permettent de réaliser des simulations & grande échelle. Cela donne lieu & des approches hybrides
ol la phase fluide est résolue avec une approche par champ alors que la phase dispersée est simulée
par un suivi Lagrangien. De plus, comme les particules étudiées ici sont de trés petites tailles, elles
sont sensibles aux petites échelles de la turbulence, celles-ci méme qui ne sont pas explicitement
résolues par ces modéles de turbulence. Il est donc nécessaire de développer des modéles rendant
compte de l'effet de ces fluctuations & petite échelle sur la dynamique de particules. C’est dans
ce cadre que les approches Lagrangiennes stochastiques prennent tout leur sens puisqu’elles
distinguent les variables rapides (modélisées) et les variables lentes (explicitement calculées). Je
donne dans le paragraphe suivant, plus de détails sur ces approches.

Un systéme d’équations différentielles stochastiques (EDS) est utilisé pour décrire 1’évolution
dans le temps des variables attachées a la particule. Ces variables composent le vecteur d’état
de la particule Z,, qui inclut ici la position, la vitesse et la vitesse du fluide vu par la particule :
Z, = (X,,U,, U,). L’équation d’évolution est alors donnée par :

prJ' = Up,i dt s (21&)
Usi— Upy
dUp,i =23t TPt g + Ap,i dt , (2.1b)
Tp
dUs,i = As’i(t, Us,i) dt + Bs,i(ty USJ') dVVZ . (210)

La premiére équation (2.1a) donne simplement la dynamique de la position de la particule en
intégrant sa vitesse. La seconde équation (2.1b) ne fait intervenir que deux contributions : le
1¢" terme correspond & la force de trainée alors que le 2" terme regroupe les autres forces A,
(ici la gravité). Ces deux contributions sont les termes dominants dans I’équation BBO puisque
pp > py. La force de trainée est exprimée en fonction du temps de relaxation de la particule 7,
défini comme suit : ) 8
P P
" 0300 Gy 22
avec py la densité du fluide, p, celle des particules, 7, le rayon des particules et Cp le coefficient
de trainée. A noter que I'on néglige la force de masse ajoutée (puisque pp > py) et la force de
Basset (par simplicité). La force de trainée fait aussi apparaitre la vitesse du fluide vu par la
particule Uy, qui est définie comme la vitesse instantanée du fluide échantillonnée a I’emplacement
de la particule Uy(t) = Ug(t, X,(t)). Comme indiqué dans le paragraphe précédent, la vitesse
instantanée a la position d’une particule ne peut pas étre obtenue ici & partir de 'information
réduite disponible sur le champ de vitesse du fluide (typiquement, ses premier et deuxiéme
moments). C’est pourquoi, une équation supplémentaire (2.1c) est ajoutée pour la variable Us.
A noter que cette équation supplémentaire n’est pas nécessaire lorsque la simulation fluide donne
déja cette information (comme dans le cas d’'une DNS). Dans ’équation (2.1¢), cette vitesse du
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fluide vu Uy est représentée par un modéle de Langevin : le terme de dérive Ay ; regroupe les effets
ayant des variations lentes (comme le terme de gradient de pression) alors que le terme de diffusion
B; ; modélise les effets des fluctuations rapides (comme la turbulence a petite échelle). Chacun
des termes dW; 5 correspond aux incréments d'un processus de Wiener. Le détail des expressions
retenues pour ces termes de dérive et de diffusion est disponible dans [100, 97, , 99].

Pour la suite de ce chapitre, il est important de réaliser que le recours & une approche Lagran-
gienne PDF implique que les objets numériques suivis dans chaque simulation correspondent a
des particules stochastiques. Chacune de ces particules, modélisée par des EDS telles que 'équa-
tion (2.1), doit étre considérée comme un échantillon de la PDF correspondante [100, 9%, 99].
Dans le cadre actuel, je traite donc essentiellement une PDF lagrangienne & deux temps et a
une particule. Pour le dire différemment, cela correspond & simuler la dynamique de particules
indépendantes les unes des autres, puisque les nombres aléatoires générés pour chaque particule
sont indépendants des autres particules. Malgré tout, cela permet d’extraire des informations
statistiques, comme par exemple une PDF eulérienne a un temps et & un point (en intégrant les
variables d’intérét sur chaque élément de volume défini dans le maillage utilisé).

Dans la suite de ce chapitre, j’illustre comment ce genre de modéles a été enrichi pour rendre
compte des phénomeénes de remise en suspension des particules (cf. Section 2.2) et des phénomeénes
liés & la dynamique des particules en proche paroi (cf. Section 2.3).

2.2 Phénoménes de resuspension de particules

Depuis ma theése, j’ai continuellement travaillé sur le sujet de la remise en suspension de
particules déposées sur une surface et exposée & un écoulement turbulent.

Méthodologie : La modélisation de la remise en suspension de particules est rendue complexe
par la gamme d’échelles temporelles et spatiales impliquée dans ce phénomeéne, par les diverses
fagons dont une particule peut étre remise en suspension et aussi par la variété des forces en jeu
(voir les revues sur le sujet [137, , , 49, 59, , D-

En matiére de phénoménologie, la resuspension d’une particule isolée peut se produire de
plusieurs maniéres (voir Figure 2.1) : par arrachement direct (c’est-a-dire qu’une particule est
immédiatement détachée de la surface), par glissement (ot une particule glisse sur la paroi avant
d’étre détachée), par roulement (lorsqu’une particule roule sur la paroi avant d’étre détachée)
ou par une combinaison de ces mécanismes. Une fois la particule détachée de la surface, elle
est ré-entrainée par le fluide et peut soit se re-déposer sur la surface plus en aval soit s’éloigner
de la surface et rester en suspension. L’ensemble de ces phénoménes correspond & la remise en
suspension d’une particule.

Roulement Glissement Arrachement

FIGURE 2.1 — Illustration des 3 mécanismes de resuspension d’une particule isolée.
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En termes de forces, le détachement d’une particule isolée a lieu lors d’une rupture de
I’équilibre entre les différentes forces ou des moments de ces forces. En écrivant le bilan des
forces/moments, on obtient les conditions suivantes :

Lift-off Fuife > Fgrav + Foan (2.3a)
Sliding deg > W (Fadh + Fgmv — Flift) , (2.3b)
ROHiDg Mdrag + Mlift > Madh + Mgrav ’ (230)

ot Fyipe (resp. My;f¢) est la force hydrodynamique de portance (resp. le moment des forces),
F 4rqg la force hydrodynamique de trainée, Fy,q4, la force liée a la gravité (le poids) et Foqp la
force d’adhésion entre la particule et la paroi. L’équation (2.3) fait aussi apparaitre le coefficient
de friction statique ¢, (qui mesure la résistance au déplacement lorsque deux surfaces sont en
contact). La résolution de telles équations nécessite d’utiliser des formules pour exprimer chacune
de ces forces (empiriques ou théoriques).

En matiére de modeéle, la description retenue ici est fondée sur un scénario de resuspension en
trois étapes (voir aussi la Figure 2.2) [53, 60] : (i) une particule est d’abord mise en mouvement
par Paction du fluide lorsqu’il y a rupture d’équilibre des moments, (ii) elle se déplace ensuite sur
le substrat rugueux par roulement, et (iii) elle se détache finalement de la surface pour réintégrer
I’écoulement en entrant en collision avec une aspérité présente sur la surface.

Stage 1 Stage 2 Stage 3

— FDrag,y ———
Ekin
FDrag,x

FIGURE 2.2 — Illustration du scénario en trois étapes utilisé dans le modéle de resuspension : (a)
la mise en mouvement (lorsque 'équilibre est rompu); (b) le roulement sur la surface et (c) le
détachement par impact sur des rugosités de grande taille.

Le choix de ne retenir que le mécanisme de roulement dans la resuspension de particules
est motivé par le fait que les particules étudiées ici sont de taille colloidale, donc entiérement
immergées dans la sous-couche visqueuse. Dans ce cas, les expériences semblent indiquer que
le roulement est le mécanisme prépondérant [79]. Cela permet aussi de négliger la contribution
des moments des forces de portance par rapport & celles de la trainée. A partir de ces diffé-
rentes hypothéses, on peut obtenir directement la vitesse de translation de la particule (supposée
proportionnelle a la vitesse angulaire U, ;, ~ rp€lp)

du
Ip p,//

dt = 7ﬁp]\4al'rag,// - TpMadh (24)

ou I, = 7mpr§ /5 est I'inertie de rotation de la particule (avec m, sa masse). Cette équation
nécessite de calculer le moment des forces de trainée et celui des forces d’adhésion. Le moment
des forces de trainée est obtenu en exprimant les forces dans ’approximation de Stokes et en
appliquant la formule de O’Neill [!11], qui donne :

Mirag = 1471y Farag = 1.4, X 6 frpsver, U, (2.5)
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ou f est un facteur correctif pour I’anisotropie de 1’écoulement en proche paroi [111].

De maniére similaire, le moment de forces d’adhésion est explicitement calculé via un mo-
dele stochastique. La stochasticité du modéle d’adhésion vient du fait que les surfaces sont ru-
gueuses (au moins & I’échelle nanométrique et parfois & des échelles plus micrométriques voire plus
grandes). Ces imperfections sur la surface induisent une grande distribution des forces d’adhé-
sion, puisque les zones réellement en contact dépendent de 1’état de surface autour du point
de contact. Dans mes travaux, les surfaces rugueuses sont décrites par un plan lisse recouvert
d’aspérités hémisphériques : leur taille varie selon les rayons mesurés expérimentalement et leur
nombre étant donné par la couverture de surface de ces aspérités. La distribution de la force
d’adhésion avec de telles surfaces rugueuses est obtenue grace a des simulations Monte-Carlo o
les surfaces rugueuses sont générées aléatoirement. Ce modéle sur le moment des forces d’adhé-
sion fait intervenir plusieurs informations : (a) le nombre d’aspérités en contact avec la particule,
et (b) la distance au point de pivot (le point de contact le plus en aval de la particule).

Implémentation numérique : Ce modéle a été implémenté dans le code CFD Code_ Saturne.
Le détail de l'algorithme est donné dans l’article D.1. Dans cet article, un effort particulier a
été réalisé pour permettre de simuler la dynamique de particules en roulement sur la paroi.
En effet, cela nécessite de bien calculer les deux paramétres intervenant dans le modéle des
moments d’adhésion (& savoir le nombre d’aspérités en contact et la distance au point de pivot).
Or, lorsqu’une particule roule sur une surface donnée, les statistiques obtenues pour ces deux
paramétres doivent étre indépendantes du déplacement de la particule pendant un laps de temps
(donc du pas de temps utilisé et de la vitesse de roulement de la particule). Cela a nécessité de
développer des algorithmes prenant en compte les zones de recouvrement des surface de contact
entre deux pas de temps (lorsqu’elles existent, voir Figure 2.3). Le détail de ces algorithmes est
donné dans l'article D.1.

AX :

@
==y

Scont(t) Scont(t+At) Scont(t Scont(t+At)

(a) Cas sans recouvrement (grands déplacements) (b) Cas avec recouvrement (petits déplacements)

FIGURE 2.3 — Illustration de la fagon dont le calcul du nombre d’aspérités en contact avec une
particule dépend du déplacement d’une particule pendant un pas de temps.

Résultats sur la resuspension : Le modéle des moments et forces d’adhésion a été validé
durant mes travaux de thése [01]. Cette validation a montré l'intérét de ce genre de modéles, qui
permet de reproduire diverses formes de la distribution des forces d’adhésion (Gaussiennes, log-
normales ou bien & plusieurs modes) sans avoir a se donner a-priori une forme de la distribution.
Suite au développement d’algorithmes dédiés dans ’article D.1, les résultats numériques obtenus
avec le modéle complet ont été comparés a des données expérimentales sur la resuspension de
particules. Par exemple, dans l'article D.2, la quantité de particules restantes sur la paroi aprés
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avoir été exposées & un écoulement (pendant une durée de 1 s) a été caractérisée en fonction de
la vitesse de frottement du fluide. Comme on peut le voir sur la Figure 2.4a, les résultats obtenus
pour des particules de verre de 20, 30 ou 40 pum sont en accord avec les données expérimentales
lorsque la rugosité de surface comprend des petites aspérités de 9 nm couvrant 3.14 % de la
surface et des grandes aspérités de 0.5 ,, couvrant 4 % de la surface. En particulier, cela valide la
capacité du modele & prédire le seuil médian de la vitesse fluide usgo, qui correspond a la vitesse
fluide a laquelle 50 % des particules ont été remises en suspension.
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(a) Simulation avec des petites aspérités de (b) Simulation avec des petites aspérités de
9 nm couvrant 3.14 % de la surface. 25 nm couvrant 2 % de la surface.

FIGURE 2.4 — Fraction des particules de GBM restant sur un substrat de verre lisse en fonction de
la vitesse de friction : données expérimentales (symboles et barres d’erreur), résultats numériques
(lignes) obtenus pour deux surfaces rugueuses ayant la méme rugosité moyenne R,.

Néanmoins, ces travaux ont aussi révélé les limites du modéle. En effet, les résultats obtenus
sont beaucoup moins bons lorsque ’on impose des petites aspérités de 25 nm couvrant 2 % de la
surface (voir Figure 2.4b). Or, ces deux mises en données de la rugosité de surface correspondent
toutes les deux aux valeurs de rugosité moyenne R, mesurée expérimentalement. Cette rugosité
moyenne correspond a la moyenne arithmétique de la hauteur de rugosité (absolue) au-dessus
d’un plan de référence. Ces résultats confirment que des informations moyennes sur la rugosité
de surface ne sont pas suffisantes pour caractériser entiérement une surface rugueuse. En plus,
comme le montre la Figure 2.5, cette information moyenne sur la rugosité de surface ne permet pas
d’étudier les phénoménes extrémes de resuspension puisqu’ils sont liés aux queues de distribution
de la force d’adhésion (elle-méme en lien avec les valeurs extrémes de la rugosité de surface). Pour
mieux mettre en lumiére ces phénomeénes, des simulations ont été réalisées en modifiant les 10%
des valeurs maximales obtenus par le modéle dans le ler cas (aspérités de 9 nm couvrant 3.14 %
de la surface) et en les multipliant par un facteur aléatoire entre 1 et 3. Cela permet d’obtenir une
queue de distribution des forces/moments d’adhésion qui s’étale sur une plage plus importante
et, ainsi, de mieux reproduire les observations sur la resuspension aux grandes valeurs de vitesse
fluide. Cela peut se comprendre simplement en réalisant que, par cette manipulation arbitraire,
les 10 % des particules les plus adhérentes a la paroi se sont retrouvées encore plus collées a la
paroi et donc plus difficiles a resuspendre. D’otl une queue de distribution sur la resuspension
plus étalée.
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FIGURE 2.5 — Illustration des valeurs moyennes de rugosité extraites d’un profil de surface (a
gauche en haut) comparées & une mesure compléte des distributions (a4 gauche en bas). Analyse
de l'effet d’amplification des forces d’adhésion les plus importantes sur la fraction de particules
restantes sur la surface (zoom sur les queues de distributions).

Ainsi, si I’on cherche maintenant & avoir des approches qui permettent de prédire non seule-
ment le seuil médian de la vitesse fluide usg, mais plus généralement n’importe quelle seuil de
la vitesse ugy (avec k € [0,1]), il devient absolument nécessaire d’extraire des profils de surface
non pas des valeurs moyennes (comme R,) mais bien toute la distribution des tailles de rugosité
et de leur couverture de surface.

Effets de collisions entre particules : Plus récemment article D.3, des travaux réalisés
en partenariat avec Grégory Lécrivain au HZDR & Dresden ont permis de révéler le role de
collisions entre des particules micrométriques lorsque la surface est recouverte d’un grand nombre
de particules [10]. En effet, lorsque la surface couverte par les particules initialement déposées
sur la surface atteint environ 10 %, des collisions successives entre particules ont été observées
expérimentalement (voir Figure 2.6).

(a) Schéma des collisions entre parti-
cules induisant une resuspension.

(b) Clichés consécutifs de billes de verre de 40 pm montrant
une suite d’événements de resuspension diis aux collisions.

FIGURE 2.6 — Illustration du réle des collisions dans la resuspension.
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Ces observations viennent corroborer des indices récents indiquant le réle des collisions dans
la resuspension [ 31] : dés lors qu’une particule micrométrique se met en roulement sur la surface,
elle peut entrer en collision avec d’autres particules déposées si la concentration surfacique de
particules est suffisamment élevé. Cela induit méme des phénomeénes en cascade (comme avec des
boules de billard). Cela signifie que la resuspension par collision de particules n’est pas une suite
d’événements indépendants (comme dans le cas des dépots monocouche éparses ou les particules
sont isolées les unes des autres) mais est lié a des événements corrélés. Cela ouvre la voie a de
nouveaux modéles qui rendent compte de ces phénomeénes.

Une premiére version grossiére d’un modéle incluant I'effet de collisions entre particules a été
réalisée dans l'article D.2. Pour tenir compte de la propagation des collisions, le modéle a été
étendu comme suit : lorsqu’une particule commence a se déplacer (c’est-a-dire lors d’une rupture
d’équilibre donné par les équations (2.3)), la probabilité de collision avec une autre particule
déposée est évaluée avec des critéres géométrique simples (utilisant le temps de séjour en proche
paroi de la particule en mouvement et la surface couverte par les particules encore déposées).
Lorsqu’un candidat est trouvé, une collision a lieu. Ce premier modéle simplifie aussi le résultat de
la collision : la particule en mouvement est immédiatement resuspendue et celle qui vient d’étre
impactée se met en mouvement. Malgré sa simplicité, ce modéle a permis de confirmer le role des
collisions successives dans la resuspension de particules mais aussi le role de la répartition initiale
des particules sur la surface (voir Figure 2.7) : en effet, les résultats observés expérimentalement
ne sont reproduisibles numériquement qu’en forgant les particules a former des clusters denses
sur la surface initialement (et non en partant d’'un dépot parfaitement homogéne).
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FIGURE 2.7 — Evolution de la fraction restante en fonction de la vitesse de 1’écoulement : compa-
raison entre les mesures et les simulations numériques avec/sans modéle de collisions successives
montrant le role du clustering initial des particules.

2.3 Dynamique en proche paroi : conditions de bord

Une autre de mes contributions a porté sur le développement de modéles pour la dynamique
de particules en proche paroi. En effet, une fois les particules remises en suspension, ces derniéres
vont alors se mouvoir dans la région proche de la surface. Ces mouvements complexes sont
responsables de phénoménes comme la saltation ou la reptation des particules sur les surfaces.
Ainsi, il est nécessaire d’avoir des modéles rendant correctement compte de cette dynamique.
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FIGURE 2.8 — Schéma de l'interaction paroi/particule montrant comment les particules arrivant
& 2 = Zmirror, Choisi dans la couche logarithmique, sont réfléchies dans le domaine de maniére &
respecter un flux de masse nul dans la direction normale & la paroi ainsi que I’échange de quantité
de mouvement di & la friction dans la direction longitudinale. Les valeurs U;f)” (orientées vers le
haut) et Ug“t (orientées vers le bas) représentent respectivement les vitesses d’entrée et de sortie.

Méthodologie : L’un des principaux enjeux dans les approches hybrides est d’utiliser des
formulations pour les conditions aux limites qui soient consistantes entre le modéle pour la phase
fluide et le modeéle pour la phase dispersée.

Dans le cas présent, il s’agit d’appliquer une condition de bord adéquate lorsqu’une particule
rebondit sur une paroi. En pratique, dans une simulation numérique avec une approche hybride,
le fait que le pas de temps soit souvent choisi par rapport & la dynamique du fluide implique que
les particules en proche paroi peuvent se déplacer sur des distances plus grandes que plusieurs
fois leur diameétre. Néanmoins, il est tout a fait possible de détecter la collision avec une paroi,
simplement en repérant les instants ot une particule se retrouve en dehors du domaine physique.
Lorsqu’une collision est détectée, il faut alors appliquer une condition de bord pour rendre compte
du rebond de la particule sur la paroi. En supposant des collisions purement élastiques, il est
naturel de penser en premier lieu & appliquer une condition de rebond spéculaire (cf. Fig. 2.8).
Cela consiste simplement & réfléchir la position de la particule par rapport au plan formé par
la surface et & ne modifier que la composante normale de la vitesse de la particule U,. En
pratique, en supposant que la normale de la surface est orientée selon la direction z comme dans
la figure 2.8, cela donne :

mn out

Uy = Up% s (2.6a)
n out

Upy = Upy > (2.6b)
mn out

O (2.6¢)

in _out)

(resp. correspondent aux vitesses des particules entrantes (resp. sor-

ol les exposants
tantes) du domaine.

Cependant, cette condition de rebond spéculaire n’est pas compatible avec les conditions de
bord qui sont appliquées dans les modéles de turbulence (comme RANS). En effet, cette condition
revient & écrire une condition de flux nul & la paroi pour la vitesse paralléle a la paroi, négligeant
ainsi les échanges de quantité de mouvement dans les régions proches de la paroi. En suivant
les idées utilisées pour formuler les conditions de bord dans les modéles de turbulence (ou la

condition est appliquée dans la couche logarithmique et non pas & la paroi directement) [119],
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il est possible de dériver une formulation qui rend compte du cisaillement en proche paroi. Cela
donne (cf. [35, 102] pour plus de détails) :

. L Uk )
mo out fix~ oz out

Uyl = Upid = 2=y Uy (2.7a)
. . U )

U”m, — Uout —9 fy~ fz Uout 27b
Py p,x <U/?Z> P,z ( )
in out

Uin = ~ug (2.7¢)

A noter que les équations données précédemment peuvent aisément se généraliser au cas de
collisions inélastiques. Pour ce faire, il suffit d’appliquer un coefficient de restitution e, qui donne
le ratio entre la quantité d’énergie avant le rebond et aprés le rebond.

Résultats sur les tenseurs de Reynolds : Pour illustrer I'importance d’avoir recours a des
conditions de bord consistantes dans les approches hybrides, des simulations numériques ont été
réalisées dans le cas d'un canal plan turbulent dans lequel des traceurs (particules fluides) ont
été injectées. Les détails sont décrits dans article C.1. L’intérét de ce cas est de vérifier que les
résultats obtenus pour la phase fluide et pour la phase dispersé sont les mémes, surtout pour
les tenseurs de Reynolds puisqu’ils mesurent la quantité d’énergie dans en proche paroi (et sont
donc directement impactés par les conditions de bord). Les profils obtenus sont visibles sur la
Figure 2.9, ot 'on voit clairement que les résultats sont meilleurs avec une condition de bord
consistance avec celle du fluide plutét qu’avec la condition de rebond spéculaire. En particulier,
I’amélioration des résultats est significative pour les composantes du tenseur de Reynolds Rj; et
R13. On peut aussi remarquer que les résultats pour la composante R33 ne sont pas affectés par
les conditions aux limites puisque la composante de la vitesse normale & la paroi reste inchangée
entre les deux formulations.
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-05 00 05 gfo 15 20 25 (b) Cas avec rebond consistent (cf. Eq. (2.7)).
R/'j/U*

(a) Cas avec rebond spéculaire (cf. Eq. (2.6)).

FI1GURE 2.9 — Profils des tenseurs de Reynolds dans un canal plan : comparaison entre les résultats
obtenus avec la simulation CFD pour la phase fluide (trait plein) et avec un modéle Lagrangien
stochastique pour la phase dispersée (symboles).

59



2.4 Perspectives

Ces travaux ouvrent un certain nombre de pistes pour des travaux futurs dont je liste ci-
dessous les plus importants selon moi :

Dynamique corrélée : Le développement de nouveaux modéles pour rendre compte des
collisions entre les particules nécessite d’inclure des informations sur les corrélations tem-
porelles et spatiales entre les événements de resuspension. Cela peut étre réalisé grace a
une analyse approfondie des données expérimentales, notamment pour extraire des infor-
mations sur la fréquence de ces collisions et sur les résultats de ces collisions (bilan de
quantité de mouvement, bilan d’énergie). L'un des enjeux serait de développer un modéle
de collision similaire & ceux utilisés pour les collisions de particules dans I’écoulement (avec
un coefficient de restitution pour les collisions inélastiques). En paralléle, des informations
précises sur les corrélations entre les collisions et les corrélations liés aux structures turbu-
lentes en proche paroi peuvent étre extraites de simulations numériques directes de type
PR-DNS (collaborations futures envisagées avec Bernhard Vowinckel sur ce sujet).

Ces travaux ouvriront aussi la voie au développement de modéles Lagrangiens stochas-
tiques incluant des informations & deux points en espace.
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FIGURE 2.10 — Illustration des différents mécanismes en jeu dans la resuspension des particules
en fonction de la structure du dépot et de 'intensité du flux (pour une taille, une forme et une
densité de particules fixés).

Modéle unifié de resuspension : Plus généralement, un modéle rendant compte des col-
lisions entre particules dans le cas d’un dépdt monocouche dense ouvrira la voie a des
modéles unifiés pour la remise en suspension de particules depuis des dépdts monocouches
éparses aux dépots multicouches. En effet, la resuspension depuis des dépots multicouches
est bien plus complexe, notamment & cause du role de la morphologie du dépot (dans les
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forces de cohésion entre particules), du role joué par les corrélations spatiales ou tem-
porelles sur la fragilisation de tels dépdts mais aussi de 'influence des effets collectifs
(les particules pouvant se déplacer par paquet suite aux collisions trés fréquentes). Il sera
alors possible de voir émerger une description allant contintiment des dépdts monocouches
éparses aux dépdts multicouches (comme celui dessiné dans la Figure 2.10).

Simulations de dépdts multicouches Enfin, de telles études approfondies sur la resus-
pension de particules permettront de mieux rendre compte des effets de la morphologie
du dépot et de son evolution au cours du temps sous 'effet des interactions avec le fluide
ou des impacts par d’autres particules en suspension. Cela ouvrira la voie & des modéles
plus fins pour la formation de tels dépots, notamment ceux qui permettent de déduire
la morphologie du dépo6t formé comme un résultat des interactions hydrodynamiques sur
le dépot et des forces de cohésion entre les particules. En effet, les simulations actuelles
ont tendance a considérer deux cas extrémes : soit la particule se dépose & ’endroit ou
elle entre en contact avec le dépdt déja formé, soit la particule continue a se déplacer (en
roulant /glissant) jusqu’a atteindre une situation d’équilibre (avec 3 points de contact avec
des particules formant le dépot). Le premier cas donne lieu a des dépots trés poreux alors
que le second donne lieu a des dép6ts trés denses. En réalité, la présence de rugosité sur la
particule (qui induit des forces de friction localement fortes) peut donner & des situations
d’équilibre décrivant toute la gamme de dépots entre ces deux cas extrémes.
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Chapitre 3

Agglomération et fragmentation de particules

3.1 Introduction

Contexte Jusqu’a présent, j’ai décrit les modéles pour la dynamique de particules sphériques
en considérant le cas de suspension suffisamment diluées pour que les collisions entre particules
soient négligeables. En réalité, les particules solides en suspension dans un écoulement peuvent
se rencontrer et, lorsque les interactions & courte portée le permettent, se coller les unes aux
autres pour former des agrégats |13, 95, 21]. La fréquence de collisions entre des particules
augmente avec leur concentration dans I’écoulement (sans forcément avoir besoin d’aller jusqu’a
des suspensions trés denses) et elle dépend également de Iinertie des particules en suspension
dans un écoulement turbulent.

Ce processus est communément appelé agglomération ou agrégation de particules solides (le
terme coalescence étant réservé pour les gouttes/bulles et le terme flocculation étant employé
pour les polyméres). La fragmentation correspond au phénomeéne opposé, oil un agrégat déja
formé se brise en plusieurs éléments de taille plus petite sous l'effet de contraintes (liées aux
forces hydrodynamiques ou a des collisions).

Les processus d’agglomération et de fragmentation sont trés fréquents dans la nature. Par
exemple, la formation d’agrégats joue un role dans la géo-morphologie (avec la sédimentation de
flocs formés rapidement par les sédiments en suspension dans les riviéres lorsqu’ils atteignent les
deltas [90]), dans la météorologie (e.g., la formation des nuages | %] ou la croissance de gouttelettes
[12, |) ou bien dans I’astrophysique (avec la formation des planétes par croissance des agrégats
de poussiére |11]). L’agglomération de particules se produit également dans un large éventail de
situations industrielles, comme dans les usines de traitement des eaux usées (séparation des
solides par décantation des agrégats [ 21| ou procédés de flottation [!30]), dans les systémes de
combustion (croissance des particules de suie [17]), ou dans l'industrie alimentaire (poudres de
lait sec [73]). Enfin, agglomération a des implications dans le domaine médical (avec I'agrégation
des protéines étant liées & certaines maladies dégénératives |13]).
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Verrous : L’une des principales difficultés des phénomeénes d’agglomération et de fragmentation
est qu’ils nécessitent de rendre compte de plusieurs effets a la fois, parmi lesquels :

o Les collision entre des particules, dont la fréquence dépend de 1’écoulement (cisaillement
pur, turbulence homogéne isotrope), de la dynamique des particules (transport turbulent,
sédimentation, mouvement Brownien) [35]. D’un point de vue numérique, la détection
d’événements de collision nécessite aussi de développer des algorithmes spécifiques [112].

o Le résultat de chaque événement de collision, chacune pouvant donner lieu soit a la for-
mation d’un agrégat (lorsque les deux particules se collent entre elles), soit & une simple
collision (rebond élastique ou inélastique) voire méme a la fragmentation (lorsque des agré-
gats entrent en collision). Le résultat de chaque collision dépend de plusieurs paramétres,
dont la vitesse relative, angle de collision, les propriétés des particules (composition chi-
mique, charge, forme et taille) [21] ainsi que des forces a courte ou longue portée agissant
entre les particules (comme les forces de capillarité ou les forces de contact) [39].

o La morphologie des agrégats, qui dépend évidemment de la maniére dont les agrégats
ont été formés mais aussi de leur age et de leur histoire. En effet, les agrégats peuvent se
restructurer sous U'effet de contraintes extérieures (collisions, cisaillement du fluide) tandis
que les liaisons entre les particules individuelles peuvent se consolider avec le temps (&
cause des effets liés a la croissance de surface ou au sintering) [37].

o La dynamique des agrégats, notamment leur sédimentation dans un écoulement (qui dé-
pend de la masse/taille totale de chaque agrégat mais aussi de sa morphologie) [35].

Ces phénomeénes sont étroitement couplés les uns aux autres, puisque la fréquence de collision
entre des agrégats est pilotée par leur dynamique, ... qui dépend de leur morphologie, ... elle-
meéme résultante de la facon dont chaque agrégat s’est formé, ... etc. C’est ce qui rend si ardu la
modélisation de tels phénomeénes.

Objectifs : L’objectif de ce chapitre est de présenter différents types de modéles pour I'agglo-
mération et la fragmentation de particules, chacun d’eux permettant de reproduire un certain
nombre des effets identifiés précédemment. Ainsi, en lien avec 'art de la modélisation (cf. Cha-
pitre 1), ce chapitre illustre le fait que chaque modéle prend tout son sens en fonction des choix
qui ont été faits (ici par rapport au niveau de description et aux paramétres de sortie).

Hypothéses : Dans ce chapitre, je me concentre sur le cas de particules sphériques, ayant une
taille colloidale et dont la concentration reste faible (typiquement dans le régime dilué). Cela
permet de simplifier la dynamique des particules individuelles et de les considérer comme des
particules ponctuelles. Par ailleurs, le choix de s’intéresser & des particules colloidales implique
de rendre compte des phénoménes de physico-chimie des interfaces qui sont responsables de la
cohésion entre chacun des grains individuels.

Méthodologie : Au cours de mes recherches, j’ai développé divers modeéles d’agglomération
répondant & un cahier des charges précis. Chaque modéle a donc ses propres spécificités, notam-
ment selon le niveau de description qui a été retenu et surtout selon le type d’information qui
est supposé connu (les données d’entrée du modeéle) et le type d’information qui est prédit par le
modele (les données de sortie). Dans ce chapitre, j’ai donc choisi de faire une distinction entre les
modéles qui permettent de prédire le noyau d’agglomération (fréquence + résultat des collisions)
et les modéles qui requiérent une information sur ces noyaux d’agglomération. Pour chacun de
ces modéles que j’ai développés, je les classe ensuite en fonction de leur niveau de description.
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3.2 Simulations directes de Iagglomération

La premiére catégorie de modéles auxquels j’ai contribué permet de calculer explicitement
la fréquence des collisions entre les particules ainsi que le résultat des collisions (formation d’un
agrégat ou bien simple rebond). Certains d’entre eux (ceux avec le niveau de description le plus
complet) permettent également de calculer la morphologie des agrégats ainsi obtenus.

3.2.1 Meéthodes Monte-Carlo

Entre 2020 et 2021, j’ai eu 'opportunité de collaborer avec Jérome Yon et José Moran (du dé-
partement “Optiques et Laser” du CORIA a Rouen) sur le développement d’algorithmes utilisant
une approche de type Monte-Carlo pour la simulation de la morphologie d’agrégats.

Méthodologie : Les approches DEM, ot les N-particules sont suivies simultanément, per-
mettent de calculer la morphologie des agrégats puisque la position de chacun des grains indi-
viduels est connue au cours de la simulation. Lorsque ces approches DEM sont couplées a des
simulations DNS pour un écoulement turbulent, cela permet également de calculer la fréquence
de collision entre les particules, puisque les collisions entre particules sont pilotées par leur dyna-
mique dans I’écoulement. Dans le cas présent, j’ai participé a des travaux utilisant une approche
de type Monte-Carlo, c’est-a-dire ot la dynamique des particules est simplifiée pour faciliter les
simulations. Dans "approche MCAC développée au CORIA (cf. Fig. 3.1a), I’algorithme consiste
& commencer chaque simulation avec une répartition aléatoire et homogéne des particules dans
le domaine, puis a déplacer tour a tour chaque particule (tirée au hasard parmi toutes les par-
ticules) dans une direction aléatoire et sur une distance donnée A, [I00]. Lorsqu’une collision
est détectée (par des critéres géométriques simples), les deux particules se collent exactement
au premier point de contact. Les particules au sein d’'un méme agrégat sont ensuite considérées
comme se déplacant de maniére concomitante.

No collision : Sticking : Rebound

d » : :
Langevin

Dynamics H H

ﬁ Vo N, 5 W s
i Carlo ! : / \ :

1,=(18D7)"? g &80
At =37 o W

/ >Ekin E +|E| .
(a) Tlustration de Dalgorithme

MCAC pour I’agglomération. (b) Ilustration de la maniére dont le potentiel d’interaction est

pris en compte pour calculer le résultat de chaque collision détec-
tée dans lalgorithme MCAC amélioré.

FIGURE 3.1 — Schéma de l'algorithme MCAC amélioré pour le calcul de 'agglomération de
particules en prenant en compte 1’énergie d’interaction.

Dans l'article E.7, nous avons couplé cette approche MCAC & un calcul des forces d’inter-
actions entre les particules. Pour ce faire, ’énergie d’interaction a été calculée en prenant en
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compte un potentiel de Lennard-Jones (qui comprend donc une partie attractive liée aux forces
de van der Waals et une partie répulsive liée au principe d’exclusion de Pauli) ainsi que Iénergie
lice aux interactions électrostatiques (les particules pouvant étre chargées). Le calcul de ’énergie
d’interaction entre des agrégats composés de plusieurs particules a été simplifié en ne prenant en
compte que les particules qui sont en contact entre les deux agrégats. En effet, comme les forces
d’origine moléculaire sont de trés courte portée, la contribution liée aux autres particules qui ne
sont pas en contact est négligeable [9]. Ce calcul permet d’extraire ensuite la valeur maximum de
I’énergie d’interaction, appelée barriére d’énergie Epq,, ainsi que la valeur du puits de potentiel
d’adhésion Ey. (correspondant au minimum de 1'énergie d’interaction).

Comme illustré sur la Fig. 3.1b, 'introduction de cette énergie d’interaction dans l’algorithme
a été réalisée en considérant le scénario suivant :

1. Aucune collision n’a lieu lorsque I’énergie cinétique relative lors de I'impact Fy;, est plus
faible que la barriére d’énergie (c’est-a-dire quand FEg;p, < Epgrr)

2. Une collision a lieu lorsque I’énergie cinétique permet de franchir la barriére d’énergie
(lorsque Egin > Eparr). Dans ce cas, deux résultats sont envisagés :

2.a. Les deux éléments se collent lorsqu’ils ne peuvent pas s’échapper du puits de potentiel
(déS que Ekln < ‘E‘well + Ebarr) 5

2.b. Les deux éléments rebondissent lorsque I’énergie cinétique est suffisante pour sortir du
puits de potentiel (si Exin > |E|weir + Ebarr) ;

En suivant ce scénario, une probabilité de collision ainsi qu’une probabilité d’adhésion ont été
évaluées puis inclus dans P'algorithme MCAC (en faisant un tirage aléatoire pour déterminer le
résultat de chaque collision).

Résultats : A partir de cet algo-
rithme MCAC modifié, nous avons
pu suivre l’évolution de la taille
des objets au cours du temps. Les
résultats sur le rayon géométrique
moyen R, geo (cf. Figure 3.2 ci-
contre) montrent bien que la taille
des agrégats augmente de facon mo-
notone au cours du temps. En par-
ticulier, ’accroissement de la taille
des agrégats est plus important dans
le cas de suies jeunes que dans le
cas de suies matures (& cause de
la densité apparente plus faible des
suies jeunes). Cependant, ces résul-
tats montrent aussi que la prise en P IR I PP I P I
, . i 10 15 20 25 30 35
compte de la répulsion électrosta- residence time, t (ms)
tique n’a pas d’effet sur la taille

des agrégats obtenus. Ces résultats Figure 3.2 — Evolution de la moyenne géométrique du

confirment que, pour les suies, il rayon des agrégats/particules au cours du temps.
est possible de négliger l'effet des

charges sur le processus d’agglomération.

20 BN B s S p T

———— Mature (no potentials)
Mature (LJ)

—————— Variable maturity (LJ + elec)

———— Nascent (LJ)

— = = = Nascent (no potentials)

15

(nm)

v,geo

PRI R R

geometric mean vol. equivalent
radius, R

o
w

66



3.2.2 Simulations DNS

Durant mon post-doctorat & 'OCA, j’ai eu l'occasion de participer & I'’encadrement de la
thése de Robin Vallée dont une partie des travaux a porté sur 'accrétion de particules.

Méthodologie : L’accrétion de petites particules sur une grosse sphére en chute libre dans
un écoulement a été étudiée en réalisant des simulations DNS de I’écoulement autour d’une
spheére fixée. La vitesse verticale U, est imposée, et ces valeurs ont été choisies pour couvrir toute
une plage de nombre de Reynolds particulaire Re, = Udgsphere/vs (allant de 1 & 400). Ensuite,
des particules ponctuelles ont été injectées de maniére uniforme en amont de la grosse sphére.
Leur dynamique est résolue en considérant uniquement les forces de trainée (les forces de masse
ajoutée et de Basset sont négligées puisque ’on considére des particules beaucoup plus denses que
le fluide). Par ailleurs, plusieurs tailles de particules ont été considérées, de maniére a avoir des
nombres de Stokes St = 7,U/dsphere allant de 0.1 & 1 (7, correspondant au temps de relaxation
des particules défini dans I’équation (2.2)). Enfin, lorsque les particules ponctuelles impactent la
sphére, le traitement de la collision a été simplifié en imposant un coefficient de restitution e qui
mesure le ratio entre I’énergie cinétique avant et aprés impact : le cas e = 1 correspond au cas
de collision purement élastique alors que le cas e < 1 correspond a des collisions inélastiques (ou
une certaine quantité d’énergie est perdue lors de la collision, pouvant aller jusqu’a e = 0 pour
des collisions dites collantes).

Résultats : Dans l'article E.4, nous avons caractérisé comment ’efficacité de collision dépend
des deux paramétres adimensionnels du systéme (& savoir le nombre de Stokes St et le nombre de
Reynolds Rep). Dans le cas de I'accrétion sur une spheére, cette fréquence de collision est définie
comme le ratio entre le nombre de particules ponctuelles qui entre en collision avec la sphére et
le nombre de particules qui sont contenues dans le volume de fluide balayé par la sphére. Cela
représente donc bien la quantité de particules qui vont effectivement entrer en collision avec la
sphére parmi toutes celles qui le pourraient.

Les résultats obtenus pour la fréquence de collision sont présentés dans la Fig. 3.3a en fonction
du nombre de Stokes des particules. Comme attendu, cette fréquence de collision tend vers 1 dans
le cas de grand nombre de Stokes. On constate aussi que cette fréquence tend vers 0 en dega
d’un certain seuil critique St < St. (St. diminue en fonction du nombre de Reynolds). Enfin,
pour une valeur fixe du Stokes, on remarque que la fréquence augmente en fonction du nombre
de Reynolds (ce qui est une conséquence de la diminution de St. en fonction de Re,).

Par ailleurs, nous avons aussi exploré si des collisions successives peuvent engendrer une adhé-
sion des particules ponctuelles & la paroi en un temps limité. Pour ce faire, la dynamique des
particules ponctuelles ayant rebondies sur la sphére a été caractérisée en fonction de leur Stokes
St, du Reynolds Re,, et du coefficient de restitution e. Comme on peut s’y attendre, une dimi-
nution du coefficient de restitution engendre un nombre de collisions successives plus important
puisque ’énergie perdue lors de chacune des collisions est plus importante (cf. Fig. 3.3b). Néan-
moins, cela ne donne pas lieu & un nombre infini de collisions en un temps fini (comme sur le cas
d’un plan [1?2]) puisque les particules se déplacent dans la direction transverse a la paroi jusqu’a
partir dans le sillage de la sphére. Malgré tout, les particules ponctuelles pourraient adhérer a la
sphére au bout d’un certain nombre de collisions successives, puisque ’énergie cinétique décroit
a mesure que le nombre de collision augmente. Ainsi, en prenant en compte le réle des forces
d’adhésion (avec un critére énergétique comme dans le modéle MCAC), on pourrait facilement
introduire un seuil sur les énergies cinétiques en dega duquel les particules adhérent a la sphére.
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FIGURE 3.3 — Résultats obtenus sur la fréquence de collision et sur les collisions successives entre
des particules ponctuelles et une sphére dans un écoulement.

3.2.3 Meéthode a probabilité de collisions

Durant mon post-doctorat & 'IMP PAN, j’ai également travaillé sur une approche probabiliste
pour évaluer la fréquence et 'efficacité de collision pour des particules dans le régime diffusif.

Méthodologie : Ces travaux de recherche ont été effectués en se focalisant sur le cas de
particules ayant un mouvement purement diffusif dans un fluide au repos. Dans la limite sur-
amortie (At > 7,), il est alors possible d’exprimer la dynamique de ces particules diffusives
uniquement avec une équation sur la position des particules :

dX,(t) = B,dW(t) (3.1)

ot B, est le coefficient de diffusion (B, = \/2kpgT'1,/m, dans le cas du mouvement Brownien & la
température T', avec kp la constante de Boltzmann) et dW 'incrément d’un processus de Wiener.
A noter que, dans le régime diffusif, la vitesse des particules existe bien mais qu’elle fluctue
rapidement (dans une formulation continue, elle est représentée par un bruit blanc Gaussien)
[116].

La difficulté qui se présente alors est de sélectionner un algorithme pertinent pour la détection
des collisions entre particules. En effet, contrairement aux simulations PR-DNS ou PP-DNS ou
les particules ont des trajectoires rectilignes durant chaque petit pas de temps, la trajectoire des
particules en régime diffusif n’est pas connue (cf. Fig. 3.4a). Ainsi, il n’est pas possible d’avoir
recours aux techniques usuelles fondées sur le recouvrement des particules (que ce soit au début ou
a la fin du pas de temps) ou sur des critéres géométriques (croisement de trajectoires rectilignes
entre les positions de départ et d’arrivée durant chaque pas de temps) [!12]. Dans ce cas, la
bonne fagon de procéder est d’utiliser une approche stochastique pour déterminer la probabilité
que deux particules se rencontrent durant le pas de temps. Pour ce faire, j’ai utilisé I’approche
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initiée dans [101] : I'idée est de calculer la probabilité de rencontre entre deux particules en
connaissant leurs positions initiales et finales et en utilisant le fait que leur mouvement relatif est
une diffusion pure avec pour coefficient Biij = B:%,Z- + Bﬁ,j [104, 63]. Dans ce cas, la probabilité
de collision est donnée par la probabilité P2(R;;) que la distance entre cette paire atteigne une
valeur inférieure ou égale a la somme des deux rayons des particules (r;; = 7; + r;) pendant un

pas de temps. Cette probabilité est calculée a I’aide d’un pont diffusif [101] :

o (i)
b z,ij
Pa (rij) =

2ab o
exp (B;UAJ 1

ol a (resp. b) est la distance entre les deux particules au début du pas de temps (resp. a la fin
du pas de temps).

(3.2)

t t+t t+At

(a) Cas d’une collision élastique. (b) Cas de I'agglomération.

FIGURE 3.4 — Illustration de 'approche probabiliste utilisée pour détecter et traiter la collision
entre des particules dans le régime diffusif.

Dans l'article E.1, la méthode a été généralisée pour modifier la position des particules lors-
qu'une collision a lieu. Pour ce faire, il est nécessaire d’introduire deux changements. Premié-
rement, le temps et la position de la collision doivent étre estimés. Cela est possible grace a
une formule similaire & ’équation (3.2) qui donne la distribution des temps de premiére collision
connaissant la distance initiale a et finale b entre une paire de particules purement diffusives.
Deuxiémement, il faut modifier les trajectoires des particules suite a la collision. Dans ces travaux,
on a supposé les collisions comme étant purement élastiques, ce qui implique que la dynamique
du barycentre des deux particules n’est pas modifiée par la collision (puisqu’il y a conservation
de I'énergie cinétique et de la quantité de mouvement). Ainsi, il suffit de modifier la trajectoire
d’un des deux partenaires (en ré-itérant la dynamique sur le temps restant aprés la collision)
pour en déduire la position du partenaire a la fin du pas de temps (cf. Fig. 3.4a).

Enfin, dans I'article E.2, la méthode a été étendue pour prendre en compte les phénomeénes
d’adhésion entre les particules. Ainsi, en utilisant le méme genre de critére énergétique que dans
lalgorithme MCAC (mais cette fois-ci basé sur la théorie DLVO pour les nanoparticules dans
un liquide, c’est-a-dire incluant les forces de van der Waals et la double-couche électrostatique),
la collision peut soit donner lieu & un rebond élastique entre les particules (cf. Fig 3.4a) soit
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a la formation d’un agrégat (cf. Fig. 3.4b). Lorsqu’un agrégat est formé, la position du centre
de masse de l’agrégat est calculée en partant de la position de la collision et en intégrant la
dynamique de Pagrégat (c’est-a-dire d’un objet supposé sphérique ayant une masse égale a la
somme des masses des deux particules impliquées dans la collision).

Résultats : Dans l'article E.1, nous avons caractérisé la fréquence de collision prédite par cette
approche. La Figure 3.5a montre les résultats obtenus pour la fréquence de collision dans le cas
d’une population bi-dispersée de particules (avec des tailles de 0.1 ym et de 1 pm) suivant un
mouvement Brownien : les résultats convergent vers les valeurs théoriques pour de telles parti-
cules Browniennes & mesure que le nombre de collisions augmente (convergence statistique des
approches Monte-Carlo). Néanmoins, pour obtenir de tels résultats, il est nécessaire de respecter
deux conditions : le pas de temps doit étre suffisamment grand pour que le régime de diffusion
soit respecté (At > 7,) et pour que le déplacement moyen d’'une particule pendant le pas de
temps soit beaucoup plus grand que le diamétre des particules. Lorsque la 2% condition n’est
pas respectée, des collisions multiples ont lieu entre une méme paire de particule, puisque ces der-
niéres se retrouvent trés proches les unes des autres au début de chaque pas de temps, impliquant
que leur probabilité de collision est trés élevée.
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raison entre les résultats de I'approche probabi- g cag ’agglomération rapide (efficacité de collision
liste (symboles) et les valeurs théoriques (lignes) a;; = 1) : comparaison entre les valeurs théoriques
pour les trois types de collision : 1pum — 1pum (x), (lignes) et les simulations avec le modéle probabi-
0.1pm — 0.1pm (+), Lum — 0.1um (o). liste (symboles).

FIGURE 3.5 — Résultats obtenus avec 'approche probabiliste pour la fréquence de collision (&
gauche) et 'évolution des tailles des agrégats (& droite).

Dans l'article E.2, ’évolution temporelle de la taille des agrégats formés a été étudiée. Pour
ce faire, nous avons considéré le cas de particules ayant un mouvement Brownien a température
ambiante et soumises & une agglomération rapide (c’est-a-dire que toutes les collisions donnent
lieu & de I’adhésion, soit une efficacité de collision «;; = 1). La Figure 3.5b présente 1'évolution
du nombre de particules primaires, du nombre de doublets (agrégats formés de deux grains
individuels), du nombre de triplets (agrégats formés par trois particules) et du nombre total
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de particules/agrégats dans le domaine. Ces concentrations sont tracées en fonction du temps
adimensionné par la demi-vie du processus d’agglomération 7, = 3u/(4kpTng) (qui correspond
au temps au bout duquel le nombre de particules total a été diminué de moitié). Il est évident
sur cette figure que les résultats obtenus avec cette approche probabiliste sont en trés bon accord
avec les valeurs théoriques, méme en partant d’un nombre relativement limité de particules
initialement dans le domaine (ici 1000).

Cela confirme l'intérét de ce genre d’approches probabilistes pour permettre de calculer les
fréquences et efficacités de collision pour des particules dans le régime diffusif. Néanmoins, pour
rendre ces approches compatibles avec les modéles Lagrangiens stochastiques utilisés dans le
Chapitre 2, il faudrait généraliser ces approches en sortant du cas sur-amorti. Cela n’est mal-
heureusement pas chose facile (j’y reviendrai dans les perspectives 3.4) et cela nous a amené
& formuler un autre type de modéle pour traiter 'agglomération dans le cadre de ces modéles
Lagrangiens stochastiques (cf. Section 3.3.2).

3.3 Modéles requérant une fréquence de collision

La seconde catégorie de modéles auxquels j’ai contribué consiste & reproduire 'effet de I'ag-
glomération sur la taille des agrégats formés en supposant la fréquence et 'efficacité des collisions
apriori connues. Ce type d’approche peut dont directement bénéficier de couplages avec les ap-
proches décrites dans la Section 3.2 qui peuvent lui fournir des informations sur ces fréquences
et efficacités de collision. En ce sens, cela illustre 'intérét de réaliser des études avec différents
niveaux de description, parfois en allant méme jusqu’a les coupler étroitement dans ce que 1'on
appelle des “workflows” (o les simulations numériques sont couplées et lancées de maniére au-
tomatique par un programme informatique).

3.3.1 Dynamique de population (PBE)

Strictement parlant, je n’ai pas développé de modéles spécifiques pour les équations de dyna-
mique de population (abrégées en PBE pour “Population Balance Equation” en anglais). Néan-
moins, je m’en suis inspiré pour développer une approche stochastique prenant en compte 'effet
de l'agglomération sur I’évolution des tailles de particules. J’ai aussi utilisé ces approches PBE
pour obtenir des formules analytiques afin de valider ce modéle (cf. article E.3). Pour ces rai-
sons, je rappelle briévement ci-dessous les grands principes de ces approches PBE ainsi que les
limitations (les lecteurs intéressés par plus de détails sont invités a consulter les revues et livres
sur ce sujet [120, , , , 70]).

Méthodologie : Les équations de dynamique de population sont dérivées de ’approche ini-
tiée par Smoluchowski [111], qui décrit I’évolution temporelle de la densité (en nombre) d’une
population de particules dans un volume de controle Vo. Au fur et & mesure que les particules
s’agglomérent, la distribution des tailles change en suivant 1’équation suivante [120] :

on(Vi,t) 1 Vi
n((;}t) = 2/ OZ(VZ' — Vj, Vj)ﬁ(Vi — Vj, Vj)n(Vi — Vj,t)n(Vj,t)dVi
0

_ /O AV V) B0V mWn(V)dv;, (3.3)
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ou n(V;,t) est la concentration (en nombre) de particules d’un volume donné V; au temps t,
B(Vi,V;) est la fréquence de collision entre des particules de volume V; et V;, et a est Pefficacité
de collision (qui mesure le nombre de collisions donnant lieu & I’adhésion des deux objets). Le
premier terme dans le membre de droite de I’équation (3.3) traduit la formation de nouveaux
agrégats d’un volume V; produits par les collisions successives de paires de particules/agrégats de
tailles plus petites (telles que la somme des volumes est égal a V;). Le second terme rend compte
de la disparition de particules ayant un volume V; a cause de leur agglomération avec d’autres
objets en suspension. A noter que la présence du pré-facteur 1/2 devant le premier terme est
nécessaire pour éviter de compter deux fois chaque collision dans la somme.

Depuis lors, plusieurs discrétisations ont été proposées pour résoudre numériquement 1’équa-
tion PBE (3.3) (cf. par exemple [3%, (1]). Dans les travaux pionniers de Smoluchowski, une
équation discrétisée uniforme a été utilisée : elle consiste a définir un agrégat de taille k& comme
étant composé de k particules primaires. Dans ce cas, 'EDP discrétisée est donnée par le systéme
d’équations différentielles suivant

??‘
H

ot 24

otk — 4,40k — 4, f)malk — i) — nalk (8)> ok, Bk, 5)m(G)  (3.4)
1 7=0

<.
I

ou ny(k) est la concentration (en nombre) d’agrégats de ’taille k£’ & un temps donné ¢ (k € N).
L’inconvénient de cette discrétisation simple est que, si le systéme est composé de N particules
initialement, il faut considérer toutes les tailles allant de 1 & N pour décrire le systéme, ce
qui devient rapidement inadapté dans les situations réelles ot le nombre de particules est trés
grand. Pour ces raisons, d’autres discrétisations ont été proposées plus récemment en utilisant des
'tailles’ non uniformes de particules (par exemple avec une loi de puissance). Ces autres formes
de discrétisations demandent une attention particuliére pour conserver la masse dans le systéme
)

L’intérét de ces approches PBE est qu’elles sont compatibles avec le niveau de description
utilisé dans les simulations CFD fondées sur une approche par champ [91, |. En effet, ces
méthodes donnent directement une information sur la concentration en particules dans chacun
des volumes élémentaires définissant le domaine physique.

Limitations des approches PBE Néanmoins, les formulations PBE ont été développées en
faisant un certain nombre d’hypothéses qui limitent leur champ d’application|!2%]|. En particulier,
il est important de noter que ces méthodes PBE sont des approches cinétiques, qui décrivent
principalement I’évolution moyenne de la taille des objets dans un écoulement. Cela implique les
conditions suivantes :

o Seules les collisions binaires sont prises en compte (les collisions & trois particules ou plus
sont négligées). Cela implique que ces approches sont limitées & des écoulements pas trop
denses (pour que les collisions & plusieurs particules soient négligeables).

o Les particules sont supposées réparties uniformément dans chaque volume ou I'approche
PBE est appliquée, de sorte que la probabilité de collision entre deux particules est indé-
pendante de leur position dans le domaine.

o Les collisions sont supposées indépendantes les unes des autres dans le volume de controle.
Ainsi, les corrélations entre des collisions successives (liées par exemple & la turbulence
[11]) ne sont pas prises en compte.

o La structure de chaque agrégat n’est pas connue spécifiquement (seul son volume ou sa
masse équivalente sont connus).
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Enfin, il est important de rappeler que les formulations PBE nécessitent de connaitre a-
priori la fréquence S et Defficacité « des collisions. Ces informations peuvent venir de simulations
réalisées & une échelle plus fine (par exemple, comme celles décrites précédemment dans la Sec-
tion 3.2). De maniére générale, il n’existe des formules approchées de ces noyaux de collision que
dans des cas spécifiques :

o La fréquence de collision § peut étre estimée lorsque ’on suppose que le taux de collision
est indépendant des interactions interparticulaires (qui sont de courte portée). Dans ce
cas, des formules analytiques approchées existent pour des particules ayant un mouvement
Brownien pur, ou bien pour des particules dans un écoulement cisaillé¢, ou encore pour
des particules dans un écoulement turbulent homogéne et isotrope ainsi que pour des par-
ticules en sédimentation |3%]. Dans les situations plus complexes (comme un écoulement
turbulent en proche paroi), il n’existe pas de formules approchées pour les fréquences de
collision. Par exemple, si l’on considére un écoulement turbulent avec de grandes particules
inertielles qui sédimentent, il n’est pas clair si la fréquence de collision dans ce cas peut
s’obtenir en sommant celle pour les écoulements turbulents et celle pour la sédimentation
pure.

o L’efficacité de collision ne peut étre approchée par une formule analytique que dans le cas
de particules soumises & un mouvement Brownien uniquement (ce qui donne une loi de
type Arrhenius) [35].

3.3.2 Meéthode a probabilité de collisions

Durant mon post-doctorat & 'IMP PAN, j’ai commencé a développer une approche stochas-
tique pour le traitement de l’agglomération de particules compatibles avec ’approche hybride
(couplant des modéles RANS pour le fluide & un modéle Lagrangien stochastique). Plus récem-
ment, j’ai participé avec Kerlyns Martinez et Mireille Bossy au développement d’un algorithme
amélioré permettant d’appliquer ce genre d’approches & des écoulements non-homogénes.

Méthodologie : Dans ’approche Lagrangienne stochastique, chaque particule numérique peut
représenter en réalité un grand nombre de particules réelles : c’est ce que l'on appelle des super-
particules (notamment dans la communauté des nuages). La difficulté qui se présente alors est
que des collisions peuvent avoir lieu au sein d’'une méme super-particule tout aussi bien qu’entre
deux super-particules. Ainsi, il est nécessaire d’avoir une approche probabiliste qui rend compte
de Deffet de 'agglomération sur 1’évolution temporelle des tailles des objets en suspension.

Dans larticle E.3, nous avons proposé une approche consistant a traiter 'agglomération entre
des paires de super-particules choisies aléatoirement (comme dans [!12]) mais en se donnant la
fréquence et lefficacité de collision (comme dans les approches PBE). Nous avons choisi de
discrétiser les super-particules pour que chacune d’elle ne contienne que des particules réelles
d’une taille donnée. Cela permet de déterminer facilement la fréquence et efficacité de collision.
L’algorithme ainsi obtenu consiste en 5 étapes (illustrées sur la Figure. 3.6) :

1. Tout d’abord, on choisit le nombre de paires de parcelles Npqs pour lesquelles 1'agglo-
mération sera traitée. Ici, pour des raisons liées au ratio entre le temps de calcul et la
précision requise, nous avons retenu un nombre de paires égal & Npgirs = Ngpln(Ngp)/2
(ot Ngp est le nombre de super-particules dans le volume considéré V¢).

2. Ensuite, on choisit aléatoirement des paires de parcelles pour lesquelles 'agglomération
sera calculée explicitement. Ce tirage est réalisé en utilisant un algorithme d’échantillon-
nage avec remplacement (ce qui assure la méme probabilité de tirer chaque paire possible).
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(a) Situation initiale (b) Etapes b-c (c) Etapes d-e

FIGURE 3.6 — Illustration du fonctionnement de l'algorithme proposé pour la traitement de
I’agglomération dans des approches hybrides.

3. L’étape suivante consiste a calculer le nombre de particules qui s’agglomérent dans chaque
paire tirée a I’étape b. Pour ce faire, on a recours & une approche statistique ot 'on génére
aléatoirement le nombre d’événements d’agglomération N4 ;; entre deux super-particules
(nommeées 7 et j) en tirant dans une distribution de Poisson avec le paramétre N, agg.ij- Ce
dernier correspond au nombre moyen d’événements d’agglomération entre les objets dans
les super-particules i et j pendant le pas de temps. Il est donné par :

maz

mean _ . QIBHNpairs Npart,inart,jAt
= O 50

agg,tj »J 127 Npairs VC )

(3.5)

ot Npart,i €t Npart,j sont les nombres de particules réelles dans les super-particules i et
j. Le facteur Nyuo% /Npgirs a ét¢ introduit dans [112] pour compenser le fait que chaque

aire sera traitée (en moyenne) tous les N™%* /N ... pas de temps. Dans le cas présent
pairs p ’

le nombre maximal de paires est égal a N et = Npare(Ngp +1)/2.

4. Connaissant le nombre d’événements d’agglomération N4 5, I'agglomération des parti-
cules peut étre traitée. Dans le cas ot Nyg4i; = 0, rien ne se passe. Dans le cas contraire,
Nagg,ij particules de chaque super-particule participent a une agglomération. En consé-
quence, leur poids statistique est réduit alors que le poids statistique d’une autre super-
particule (I'une de celles correspondant & des tailles i + j) est augmenté (si nécessaire, une

nouvelle super-particule peut étre créée).

5. Une fois toutes les agglomérations calculées et traitées, un algorithme de tri a été ajouté
afin d’homogénéiser le poids statistiques des super-particules (et ainsi éviter un nombre
excessif de super-particules dans le domaine). Pour cela, on impose une valeur minimale
(et maximale) pour le poids statistique des super-particules : les petites parcelles sont
donc fusionnées (si possible) pour conserver un nombre de parcelles raisonnable.

Les étapes b-e sont répétées pour chaque cellule du domaine de simulation et pour chaque pas
de temps.

Plus récemment, cet algorithme a été amélioré pour traiter le cas d’écoulements complexes
ol la répartition des particules dans le domaine n’est pas homogéne. Ce genre de situations
peut arriver fréquemment dans les écoulements atmosphériques (par exemple, la dispersion en
aval d'un batiment). Néanmoins, 'utilisation d’une approche fondée sur les noyaux de collision
implique que les particules doivent étre réparties uniformément sur chacun des volumes Vo dans
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lesquels cet algorithme est appliqué. Dans les approches hybrides, ces volumes correspondent aux
mailles utilisées pour le calcul de la phase fluide. Cependant, ces mailles ne sont pas forcément
faites pour respecter cette contrainte d’uniformité. Dans 'article E.5, nous avons donc développé
un algorithme permettant de décomposer le domaine en fonction de la répartition spatiale des
particules. Cet algorithme (appelé D2SD pour “Data-Driven Spatial Decomposition”) prend di-
rectement les informations sur la position de toutes les particules dans le domaine pour proposer
une décomposition optimale du domaine respectant la contrainte d’uniformité. Dans ’article E.6,
lefficacité numérique de I'algorithme D2SD a été améliorée pour le rendre applicable aux simu-
lations CFD réalisées dans des situations réelles. Pour ce faire, deux types de modifications ont
été introduites : d’abord, ’algorithme de recherche d’une décomposition optimale a été simplifié
en se donnant la valeur optimale (limitant ainsi le temps de calcul a chaque fois que ’algorithme
D2SD est appliqué) ; ensuite, nous avons ajouté des conditions pour ne pas ré-actualiser la dé-
composition proposée par D2SD a chaque pas de temps de la simulation (via des critéres sur le
déplacement des particules et sur les variations de concentration).

Grid using Quick D2SD
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(a) Image de la position de particules de 100 pum (points noirs) (b) Décomposition spatiale don-

dans un écoulement turbulent (isocontours du taux de dissipation née par l'algorithme D2SD amé-

de I’énergie turbulente). lioré & partir des positions de par-
ticules (figure de gauche).

FIGURE 3.7 — Illustration de la fagon dont 'algorithme D2SD permet de décomposer le domaine
en respectant la contrainte de répartition spatiale des particules. Simulations réalisées dans le
cas d’un écoulement turbulent dans un canal plan avec un obstacle.

Résultats : Gréce a tous ces développements, nous avons pu récemment appliquer le modéle
d’agglomération stochastique au cas de la dispersion turbulente de particules dans le sillage d’un
obstacle. Ce cas a été choisi car il est représentatif des écoulements atmosphériques (disper-
sion d’aérosols prés de batiments) et induit une concentration non-uniforme des particules (voir
Figure 3.7). Ainsi, 'application combinée du modéle d’agglomération et de 'algorithme D2SD
permet de réaliser des simulations de I’agglomération de particules dans des géométries complexes
en limitant l’erreur numérique liée a la discrétisation spatiale (ici sous forme de mailles).

Bien que prometteurs, ces résultats montrent néanmoins que 1'utilisation de formulations de
type champ-moyen (ici PBE) dans le contexte des approches hybrides nécessite de faire trés
attention a la cohérence des modéles utilisés. Cela peut engendrer des cotlits numériques supplé-
mentaires qui peuvent remettre en question le choix d’une certaine formulation (selon la précision
et le cotit de calcul acceptables dans des applications pratiques).
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3.4 Perspectives

Ces travaux ouvrent la voie a de nouvelles recherches, dont je liste ci-dessous celles qui me
paraissent le plus importantes :

Approche probabiliste généralisée : le modéle stochastique présenté dans la Section 3.3.2,
bien que satisfaisant a I’heure actuelle, pose des questions sur la pertinence du recours
a des formulations fondées sur les noyaux de collision dans le contexte des approches
hybrides (de type champ-moyen/PDF). En effet, comme je I’ai montré, cela nécessite 'in-
troduction d’algorithmes supplémentaires pour limiter ’erreur numérique induite par la
discrétisation spatiale. Il serait peut-étre plus pertinent de repartir des travaux sur l'ap-
proche probabiliste permettant de calculer la fréquence de collision (cf. Section 3.2.3) et de
la généraliser dans le cas qui n’est pas sur-amorti. La principale difficulté est que des for-
mules analytiques ne sont pas disponibles dans ce cas la. Néanmoins, il serait intéressant
(moyennant quelques hypothéses simplificatrices) de développer une version approchée
(qui devra prendre en compte non seulement la distance initiale et finale entre les paires
de particules, mais aussi les vitesses relatives initiales et finales).

Modéle pour les événements corrélés : Des simulations DNS récentes ont révélé le role
joué par la turbulence, qui peut induire des événements de collision successives (liées a
des zones ou la vorticité est intense). Ce genre d’événements corrélés n’est pas du tout
pris en compte dans les approches de type champ-moyen. L’une des pistes d’amélioration
consiste donc a revisiter ces approches macroscopiques pour y inclure des modifications
rendant compte de ces événements corrélés.

Approches multi-échelles pour la morphologie d’agrégats : En dehors de I'approche
MCAC, toutes les approches que j’ai explorées jusqu’ici ne permettent pas de prédire
la morphologie des agrégats formés. Et méme dans I'approche MCAC, la dynamique
des particules est simplifiée. L’une des questions qui reste & explorer est de caractériser
comment la morphologie des agrégats changent en fonction de la maniére dont il se forme
(collisions induites par sédimentation ou par la turbulence, particules peu ou pas adhésives,
effets de la capillarité, etc.). Néanmoins, cela nécessite d’avoir recours a des approches
multi-échelles. En particulier, méme en utilisant des approches DEM pour calculer la
morphologie des agrégats dans un écoulement turbulent, il est nécessaire de se donner une
loi pour les forces de contact. Or, comme indiqué dans une revue récente [39], ces forces
ont non seulement des origines multiples (van der Waals, électrostatique, capillarité) mais
elles peuvent changer au cours du temps (par exemple, lorsqu’il y a du frittage, “sintering”
en anglais, ¢’est-a-dire une modification de la zone de contact). Ces phénomeénes ont lieu &
des échelles nanoscopiques et peuvent étre explorés via des simulations de type dynamique
moléculaire (cf. Fig. 3.8). L’un des axes de recherche que j’envisage dans le futur proche est
d’avoir recours & des approches multi-échelles, typiquement en couplant des simulations
MD (pour calculer la friction ou l'adhésion entre des grains individuels rugueux), des
simulations de type PR-DNS + DEM (pour prédire la morphologie des agrégats au cours
du temps) et des approches macroscopiques (dont les parameétres d’entrée seront fournis
par les simulations DEM).
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FIGURE 3.8 — Illustration de la fagon dont les simulations MD peuvent étre utilisées pour calculer
des courbes forces-déplacement entre des nanoparticules. Reproduit avec la permission de [30)].
Copyright 2017 American Chemical Society.

Agglomération de particules non-sphériques : En lien avec les récents travaux sur les
sphéroides (voir Chapitre 4), I'une des améliorations a apporter a ces modéles serait
de rendre compte de ’agglomération de tels sphéroides. Néanmoins, cela nécessitera des
simulations a ’échelle microscopique voire des expériences pour comprendre en détail
comment la morphologie d’agrégats formés par des sphéroides différe de celle des agrégats
de spheéres.
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Chapitre 4

Dynamique lagrangienne de particules
non-sphériques

4.1 Introduction

Contexte : De nombreux travaux sur le transport de particules ont été menés en considérant
le cas de particules sphériques [(02]. Néanmoins, les particules en suspension dans un écoulement
ont des formes trés variées (cf. revues sur le sujet |13, , 85, , 30]). Certaines ont des
formes allongées, comme les fibres dans l'industrie du papier [35, 25, 50], les polyméres dans
les écoulements non-Newtoniens [29, |, ou bien les algues dans les milieux marins. D’autres
particules ont une forme aplatie, comme les déchets plastiques ou les feuilles d’arbre dans les
milieux aquatiques (e.g. les riviéres). Dans d’autres cas, les particules peuvent étre presque sphé-
riques mais s’agglomérer pour former des structures complexes, comme par exemple des chaines
connectant plusieurs particules dans le cas des diatomées en suspension dans la mer 72, 51, |.

Dans le cas des particules non-sphériques, leur dynamique n’est plus seulement donnée par
I’évolution de leur position X, et de leur vitesse de translation U, mais également par 1’évolution
de leur orientation P, et de leur vitesse de rotation £2,. Cela implique que le vecteur d’état Z,
soit étendu pour prendre en compte au moins 'une de ces deux variables supplémentaires. En
effet, alors que la rotation n’est pas souvent prise en compte pour des particules sphériques, c’est
un paramétre clé dans la dynamique de particules allongées comme pour la formation de papier
(ot 'enjeu est d’obtenir une fine couche de fibres entrelacées suffisamment résistante). Les études
récentes [150] ont révélé que la dynamique des particules allongées est plus riche et complexe,
avec par exemple des mouvements de retournement brusque de l'orientation.

Un autre aspect important des particules non-sphériques est 1ié¢ a leur déformabilité. Histo-
riquement, cet aspect a été largement étudié dans le cas de bulles/gouttes [21, 20] et dans le
cas de fibres ou de polyméres [#7]. Ces travaux ont donné lieu a des modéles dédiés qui rendent
compte de la capacité de ces objets & se déformer sous ’action de I’écoulement. En lien avec les
sciences des matériaux, une distinction est faite entre trois types de déformation : celles induites
par tension (liées a l'extensibilité d’un objet qui peut s’allonger ou se rétrécir), celles induites
par flexion (liées a la flexibilité d’un objet, qui peut se plier ou se tordre) et celles induites par
torsion (ou l'objet vrille sur lui-méme).
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Verrous : L’une des principales difficultés rencontrées est le choix de modéles réduits perti-
nents qui permettent de reproduire les phénoménes jugés importants. Ce choix est d’autant plus
délicat pour les modéles implémentés dans des codes CFD a grande échelle, c’est-a-dire lorsque
les phénoménes a I’échelle microscopique sont simplifiés voire parfois négligés. Historiquement,
ces simplifications ont été faites pour permettre d’aborder un sujet complexe, multi-échelle et
trans-disciplinaire (voir le Chapitre 1). Puis, & mesure des avancées théoriques et des progrés
numériques, les modéles ont été enrichis. Néanmoins, il est encore usuel d’approcher la dyna-
mique des particules de forme complexe par celle de particules ayant une géométrie plus simple
(par exemple une sphére ou un sphéroide). Ces approximations sont généralement motivées par
I’étude de la dynamique des particules : il existe en effet des formules empiriques connues pour
les forces hydrodynamiques (comme la trainée) dans le cas de géométries simples, ce qui facilite
grandement les simulations. Par exemple, ces approximations ont permis d’étudier finement la
dynamique de sphéroides dans des écoulements turbulents, notamment pour quantifier 'impact
de leur forme et de leur inertie (voir les travaux DNS en turbulence homogeéne isotrope 157, &
ou en canal plan 150, , 89, 90, |). Néanmoins, lorsqu’il s’agit plus généralement de par-
ticules non-sphériques déformables, la phénoménologie est plus complexe et les expressions pour
les forces hydrodynamiques ne sont pas forcément connues. Par ailleurs, les modéles doivent
également rendre compte de la déformation de ces particules sous 'effet de 1’écoulement. Les
récentes avancées en matiére de mesures expérimentales ont permis de fournir également des
données pour compléter cette compréhension fine et la validation de modéles (voir par exemple
les travaux sur la conformation de fibres allongées dans un écoulement de von Karman [20, 153]).
Enfin, comme c’est le cas dans les écoulements polymériques, il est parfois nécessaire d’inclure
dans les modéles l'effet que ces particules ont sur I’écoulement lui-méme (comme les polyméres
qui peuvent localement affecter la viscosité du mélange) et les effets liés a la dynamique collective
(lorsque la concentration en particules est élevée).

Objectifs : En lien avec les verrous scientifiques identifiés précédemment, les objectifs de ces
travaux sont multiples :

i. Formuler une description mécanique réduite d’objets ayant une forme allongée et étant
déformables (comme les fibres ou les polymeéres), a 1’aide d’un petit nombre de degrés de
liberté pertinents ;

ii. Proposer un modéle adapté pour rendre compte de la dynamique de translation et de
rotation de ces objets flexibles ;

iii. Proposer un modéle rendant compte de la déformation de ces objets (tension, flexion
et/ou torsion).

Ce chapitre permet ainsi d’illustrer comment des formulations de plus en plus simplifiées peuvent
émerger grace & des approches multi-échelles. En particulier, dans le contexte de 'art de la mo-
délisation, cela montre 'intérét de réaliser des simulations avec plusieurs niveaux de descriptions,
notamment pour que les modéles macroscopiques s’inspirent des phénoménes observés dans les
simulations & un niveau de description plus fin.

Hypothéses : Dans ce chapitre, je me focalise sur le cas de particules allongées (appelées fibres
par la suite) et non sur des particules de forme plane. Ce choix est motivé par le fait qu’il y a déja
un grand nombre de données expérimentales et/ou théoriques disponibles sur la dynamique de
fibres [%5, 50, | alors que les données sur les particules de forme plane proviennent surtout de
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travaux théoriques/numériques sur les ellipsoides aplatis (dits oblongs) [155]. Ce choix est aussi
motivé par des considérations liées a la modélisation : il est plus aisé de décrire une particule
allongée avec un nombre restreint de degrés de liberté (les particules aplaties nécessitent plus de
points pour décrire toute la surface pouvant se déformer).

Une autre hypothése de ces travaux est que les fibres ont une taille inférieure a la plus petite
échelle de I’écoulement fluide (I’échelle de Kolmogorov dans un écoulement turbulent). D’un
point de vue numérique, cette taille infinitésimale des particules permet de considérer que les
particules sont ponctuelles, c’est-ad-dire qu’une particule est remplacée numériquement par le
suivi de la position de son centre de gravité. Par ailleurs, je me concentre sur le cas de suspension
diluées, c’est-a-dire avec une concentration trés faible. La combinaison de ces deux hypothéses
permet de négliger 'influence des fibres sur 1’écoulement (puisqu’il n’y a pas d’effet de sillage
sur des particules individuelles infinitésimales et que les effets de ’ensemble des particules sur
I’écoulement turbulent sont statistiquement négligeables). Enfin, je ne prends pas en compte les
collisions entre ces objets (cela reste une piste d’amélioration pour des développements ultérieurs).

Meéthodologie : Pour aborder ce sujet, j’ai suivi une approche multi-échelle, qui consiste a
développer des modéles macroscopiques & partir d’informations obtenues via des simulations a
une échelle plus fine. Comme illustré sur la Figure 4.1, trois échelles de modélisation ont été
considérées :

Fibre flexible Chaine articulée Sphéroide
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FIGURE 4.1 — Schéma des 3 niveaux de description de fibres allongées déformables.
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Echelle micro - une fibre déformable peut étre approximée & 1’échelle de la particule comme
un corps mince (“Slender-Body” en anglais). Cela permet de décrire la déformabilité de la
fibre en utilisant la théorie des poutres, c’est-a-dire comme un objet cylindrique allongé
dont la déformation est donnée par la théorie d’Euler-Bernoulli. Ce genre de description
microscopique est couplée avec des simulations numériques directes (DNS) de I’écoulement
fluide turbulent.

Echelle méso - une fibre déformable peut étre décrite comme une chaine articulée, ¢’est-a-
dire comme un ensemble de points connectés entre eux. La complexité du modéle dépend
du nombre de degrés de liberté choisi pour décrire une fibre, c¢’est-a-dire du nombre de
points discrets représentant la fibre ainsi que du modéle pour la connectivité entre chaque
point (e.g., segment inextensible, ressort extensible, etc.). Ces chaines articulées com-
prennent notamment les descriptions simplifiées avec peu de degrés de liberté comme les
dumbbells (deux points connectés par un segment) ou trumbbells (trois points consécutifs
connectés par deux segments) |15, , .
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Echelle macro - en simplifiant encore, une fibre déformable peut étre approximée par un
sphéroide rigide ou déformable. La complexité vient du fait que le modéle doit rendre
compte de la rotation de ce sphéroide en fonction de l'écoulement (qui dépend de la
vitesse et du gradient de vitesse local) et aussi de I’évolution de la forme du sphéroide (ce
qui a un impact ensuite sur sa dynamique).

Je détaille par la suite les travaux menés en les classant en fonction de leur niveau de descrip-
tion (allant de ’approche microscopique vers I’approche macroscopique). Cette décomposition ne
refléte pas la temporalité de mes travaux, puisque j’ai commencé & aborder le cas de particules
non-sphériques en me focalisant d’abord sur le cas des chaines articulées. Suite a ces résultats
prometteurs, un projet de collaboration entre I’Université Cote d’Azur et EDF R&D a permis de
financer deux théses : I'une suivant ’approche microscopique (travaux de Sofia Allende) et 'autre
suivant ’approche macroscopique (travaux de Lorenzo Campana). Cet aspect multi-échelle était
au coeur du projet POPART entre 2017 et 2021, qui reposait sur la réalisation et I’analyse des
simulations microscopiques pour alimenter des modéles macroscopiques qui sont ensuite validés
grace aux données des simulations microscopiques. Le projet POPART était fondé sur ’échange
d’informations entre les approches microscopiques et les approches macroscopiques. A noter que
cet échange d’information se fait dans les deux sens, puisque les simulations microscopiques four-
nissent des informations statistiques détaillées utiles pour améliorer I’approche macroscopique
qui, en retour, initie de nouvelles études au niveau microscopique en fonction des enjeux et des
besoins de 'approche macroscopique.

4.2 Simulations microscopiques

Ces travaux de recherche ont été réalisés par Sofia Allende lors de sa thése entre 2018 et 2021
(encadrée par Jérémie Bec principalement).

Méthodologie : Ces simulations microscopiques consistent & coupler trois calculs :

o Des simulations numériques directes (DNS) d’un écoulement turbulent homogéne et iso-
trope (HIT pour “Homogeneous Isotropic Turbulence”). Elles sont obtenue par l'inté-
gration des équations de Navier-Stokes pour un fluide Newtonien incompressible (cf.
Egs. (1.3) et (1.4)). Pour ce faire, le solveur spectral LaTu (développé par Holger Ho-
mann de ’Observatoire de la Cote d’Azur) a été utilisé avec 4096° points de collocation
et un forcage qui maintient ’énergie cinétique constante dans les deux premiers termes
de la décomposition en série de Fourier [(5]. Une fois qu’un état statistiquement station-
naire est établi, on obtient un écoulement homogéne isotrope dont le nombre de Reynolds
calculé sur la base des échelles de Taylor vaut Rey = 730.

o Un suivi Lagrangien de particules ponctuelles sans inertie (traceur). Pour ce faire, 1’écou-
lement est ensemencé de plusieurs millions de traceurs, le long desquels le gradient de
vitesse complet est enregistré avec une période égale a 7,/4 (ou 7, = \/T/s est ’échelle
de temps de Kolmogorov). La durée totale de la simulation a été choisie plus grande que
le temps de retournement des structures a grande échelle 77, = e 1/3 L2/3 et ce afin de
réaliser des statistiques sur des temps longs. Ici, on a choisi ¢ ~ 7347, (soit ¢ ~ 3.87,
puisque 77, ~ 1907,) [7].

o La déformation de fibres est intégrée ensuite le long d’un grand nombre de trajectoires
obtenues par le calcul précédent. Pour ce faire, on a recours au modéle de corps mince
pour décrire la déformation d’une fibre inextensible et sans inertie dans un écoulement
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visqueux. Dans ce cas, la dynamique d’une fibre de longueur £ et de rayon a est approximée
par I’équation suivante |1 10, ) , 82]

90X = Up(X.t) + ;]D) [0,(T 9, X) — E'X] (4.1)

avec la contrainte d’inextensibilité |0s X | = 1, le tenseur D = I+ 0s X 0s X T et le scalaire
p = 8mpsry/b (obtenu dans asymptotique de corps minces, b = —In((a/l)%e) > 1).
L’équation (4.1) donne la déformation d’une fibre en décrivant les coordonnées d’un en-
semble de points le long de la fibre : X (s,t) est la position indexée par sa coordonnée
curviligne s € [—£/2,¢/2]. L’équation (4.1) fait apparaitre le module de flexion E (défini
comme E =Y I, avec Y le module de Young de la fibre et I son moment d’inertie) et
T(s,t) la tension le long de la fibre.

A travers I'équation (4.1), il devient évident quune fibre se déforme sous I'action des
contraintes exercées par le fluide. Dans le cas présent, c’est I’évolution de la vitesse du
fluide le long de la fibre U¢(X, ) qui induit cette déformation. Dans la limite des fibres
ponctuelles, il est possible d’approximer cette vitesse en utilisant l'information sur la
vitesse du fluide & la position du centre de gravité de la fibre X, et sur le gradient de
vitesse Aj;(t) = 0;Uy;(Xy,t), supposé constant & ces échelles-1a. Cela donne :

U (X, 1) ~ Up(X,t) + At) (X —X,) (4.2)

Par ailleurs, la tension T'(s,t) correspond au multiplicateur de Lagrange associé a la
contrainte d’inextensibilité de la fibre |9sX|? = 1. Cette tension est intrinséquement non-
locale. L’équation pour la tension est obtenue en imposant la contrainte 9;|9sX|? = 0, ce
qui donne :

2T — %\afxy? T =3E|03X|* + gE IXToIX — gasXTA(X, t) 05X, (4.3)

Ces équations sont complétées par des conditions aux extrémités de la fibre. L’absence de
contraintes aux extrémités donne des conditions limite sur la tension T[1./5 = 0 et sur
les dérivées partielles aux extrémités 02X |, 2 =0et DX |4y 12 =0.

La résolution numérique de 1’équation (4.1) est faite en utilisant un schéma semi-implicite
a différence finie (comme dans [150]), avec la contrainte d’inextensibilité obtenue par une
procédure de pénalisation. Chaque fibre est discrétisée spatiallement avec N = 201 points
le long de la coordonnée curviligne de la fibre. Le pas de temps utilisé est de 5 x 1074 Ty-
Cette discrétisation temporelle étant plus fine que celle fournie par le suivi Lagrangien de
traceurs, une interpolation linéaire a été ajoutée pour accéder au gradient de vitesse le
long de la trajectoire d’une particule avec une fréquence plus élevée.

Résultats sur ’orientation des fibres : Dans ’article B.1, nous avons étudié I'orientation et
la déformation de 4.000 trajectoires uniformément distribuées dans le domaine. Cette dynamique
a été caractérisée en fonction du parameétre de flexibilité F défini comme le rapport entre 1’échelle
de temps lié a I’élasticité de la fibre et ’échelle de temps du gradient de vitesse turbulent :

_ 8 prv it

= 4.4
7 bE T, (4.4)
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En d’autres termes, une faible valeur (respectivement une grande valeur) du paramétre F cor-
respond au cas d’une fibre trés rigide (respectivement trés flexible). Ce paramétre influence di-
rectement la dynamique de fibres, au méme titre que le nombre de Reynolds (constant dans ces
simulations), et que l'inertie des particules (considérée comme négligeable dans le cas présent).

L’analyse des résultats numériques a montré que les fibres ont tendance & se comporter
souvent comme des batonnets rigides. En effet, la figure 4.2 montre que, le long de la trajectoire
d’une fibre, la distance entre les deux extrémités de la fibre R(t) = | X (£/2,t) — X (—€/2,1)|
est trés souvent proche de la longueur de la fibre R ~ ¢. Dans ce cas, la fibre est dans un état
quasiment entiérement étiré, c’est-a-dire comparable & un batonnet rigide. Le comportement des
fibres flexibles dévie de celui d’un batonnet rigide lors des événements ot un flambage a lieu,
c’est-a-dire quand la fibre se déforme sous l'effet de la contrainte exercée par le fluide (voir aussi
I'encart a droite de la figure 4.2).

Flambage

>
S~ 0 o
R(t) 12 10
~~
N
o 10~
¢ 1
ral F = 40000 .o
—— F = 80000 RS- \
.. Al
—— F = 160000 e R
L L 440 460 480 500
0 200 400 600 t/t
t/ T 1

FIGURE 4.2 — Evolution temporelle de la distance entre les extrémités R(t) le long de la trajectoire
d’une fibre et pour trois valeurs de la flexibilité F. Zoom sur la zone montrant la fibre dans un
état étiré (a gauche) et dans un état de flambage vers t/7, = 440 (a droite).

Suite & ces premiéres observations, nous avons également fait une analyse plus approfondie
en comparant la dynamique d’une fibre a celle d’'un batonnet rigide. Lorsque la fibre est dans
un état étiré, le vecteur tangent a la fibre est constant tout le long de la fibre 0,X = P,,. Cela

donne I’équation suivante pour la tension :
[ s
RG] (45)

En remplagant cette tension dans I’équation (4.1), on obtient que l'orientation du batonnet P,
est solution de ’équation de Jeffery [150, 09] :

T(s,t)=—

W

d

P = AP, — 4Py, avec (1) = PIA(t)P). (4.6)

Le 1°" terme dans le membre de droite traduit le fait que le tenseur de gradient de vitesse A
induit un cisaillement et une rotation de P, alors que le 274 terme vient compenser la composante
de compression/étirement induite par 4 pour assurer un batonnet de longueur constante |P,| =
1. Afin de comparer la dynamique d’une fibre et d’'un batonnet, nous avons donc résolu en

84



paralléle chacune des équations puis nous avons quantifié les différences entre les deux objets.
Ces observations ont confirmé la similitude du comportement des deux objets.

Ces résultats ont été utilisés par la suite pour justifier le choix de modéliser une fibre flexible
inextensible par un batonnet rigide a ’échelle macroscopique (voir Section 4.3.2). En effet, leur
comportement étant similaire, il est intéressant de remplacer la dynamique complexe de la fibre
par une dynamique d’un sphéroide puisqu’il peut étre décrit par un nombre de degrés de liberté
bien plus faible.

Résultats sur la fragmentation des fibres Dans 'article F.1, nous avons également analysé
comment une fibre flexible et inextensible peut se fragmenter, c’est-a-dire se briser en plusieurs
morceaux de plus petite taille. Pour cela, nous avons considéré deux types de fragmentation, a
savoir : la fragmentation par tension, la fragmentation par flexion. La fragmentation par torsion
est négligée puisque l'on s’intéresse a des fibres plus petites que 1’échelle de Kolmogorov, ot
I’écoulement est considéré comme linéaire & ces échelles. Par ailleurs, nous nous sommes focalisés
sur le cas de matériaux dits fragiles (“brittle” en anglais), c’est-a-dire qui se fracturent dés qu’'un
certain seuil est dépassé. D’un point de vue numérique, cela permet de simplifier I’analyse en
comparant les valeurs des tensions d’extension et de flexion a des valeurs seuils.

o Une fibre peut se fragmenter par tension lorsque la contrainte d’étirement exercée sur la
fibre dépasse un certain seuil 7*. On a vu précédemment dans ’équation (4.5) que, quand
la fibre est dans un état étiré, la tension suit une loi parabolique qui atteint son maximum
au milieu de la fibre

els

16 -
Cela implique qu’une fibre dans un état étiré se fragmente forcément au milieu lorsque
la contrainte de cisaillement dépasse un certain seuil donné par 4* = 16 T*/(uf?). En
choisissant une valeur de ce seuil, il est alors possible de suivre I’évolution de la taille des
fibres présentes dans I’écoulement. C’est ce qui est illustré sur la figure 4.3, qui montre
qu’une fibre peut se fragmenter successivement en plusieurs morceaux. Par contre, chaque
événement de fragmentation par tension donne lieu & deux fragments de méme taille
puisque la fibre se fracture en son milieu (1a ou la tension est maximale).

Thax = (4.7)

Tension d’extension Fragmentation par tension

- ; ,3,-1—
e 84
max 7T | H
91’/2 arc-le?lgth: " ; M\MMAMF‘ A i AN A }t

FIGURE 4.3 — Schéma montrant une fibre soumise & une contrainte d’extension par le fluide
(en haut & gauche) et 1’évolution de la tension dans cette fibre (en bas a gauche). Evolution
du nombre de fragments en fonction du temps et de la valeur du taux de cisaillement dans une
simulation numérique (a droite).
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Dans I'article F.1, nous avons aussi caractérisé la fréquence & laquelle la tension devient
suffisamment grande pour induire une fragmentation. En particulier, étant donné une
valeur du seuil fixée T™*, la probabilité qu’une fibre se fragmente par tension est directement
reliée a la probabilité que la valeur du gradient de vitesse dépasse ce seuil. Cela donne :

A (T*) oc Pr (4 > 16 T*/(ul?)) . (4.8)

En étudiant I’évolution de ce taux de fragmentation en fonction de la tension critique
T*, nous avons remarqué qu’il est indépendant de la valeur de la flexibilité de la fibre
F. Par ailleurs, nous avons montré que ce taux de fragmentation peut s’exprimer par
une loi de type exponentielle étirée lorsque la tension critique est grande (typiquement
quand T*/(uf?) > Ty 1) alors que le taux de fragmentation se comporte comme une loi
log-normale dans le cas ott T*/(uf?) ~ Ty ! (le détail des lois approchées est donné dans
l'article F.1). Cette estimation du taux de fragmentation est complétée par 'estimation
de la taille des fragments obtenus, qui est ici toujours égale a la moitié de la taille initiale
de la fibre. L’intérét de ce genre de loi est qu’elle peut étre directement utilisée dans des
modéles macroscopiques fondés sur la dynamique de population (cf. Chapitre 3).

o Une fibre peut peut aussi se fragmenter par flexion lors d’un événement de flambage (lui-
méme issu d’une contrainte de compression). Dans ce cas, on a vu précédemment que le
flambage a lieu lorsque la contrainte de compression dépasse une certaine valeur seuil. Cela
peut s’exprimer par une flexibilité instantanée dépassant le seuil Fj,.. Néanmoins, pour
déterminer les endroits ol une fibre se fracture par flexion, il est nécessaire de connaitre
la courbure locale de la fibre x et de déterminer quand et ou cette courbure dépasse un
certain seuil Kk > K*.

Flambage et flexion Fragmentation par flexion

P
Fos5
” \
t=t

B \\
2 t=t

SN -
- \\\\\

« time (in 7,)

Courbure «

FIGURE 4.4 — Schéma montrant une fibre lors d’un événement de flambage (& gauche) ainsi que
la courbure associée au mode excité lors du 1¢" événement de fragmentation au temps t = t;
(milieu) puis les différents états des fragments créés lors des fragmentations successives (a droite).

Pour cela, nous avons fait une analyse linéaire des événements de flambage dans l'ar-
ticle F.1 pour déterminer la forme que prend la fibre en fonction de la contrainte exercée
(lié au mode excité) ainsi que les valeurs de courbure le long de la fibre. Cela a permis de
suivre I’évolution des fragments en fonction du temps (voir figure 4.4). En particulier, on
observe que, contrairement au cas de la fragmentation par tension, les fragments obtenus
ici ont des tailles qui dépendent du mode excité lors du flambage.

L’analyse a également permis d’estimer le taux de fragmentation. Pour cela, il suffit de
réaliser que la condition nécessaire pour qu’'une fibre se fragmente par flexion est que sa
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courbure dépasse une valeur seuil x > k* pendant une durée plus courte le temps de
compression a7y (ol v est une constante de 'ordre de I'unité). Cela donne la probabilité
de fragmentation au bout d’un temps t suivante (en supposant que la fibre part d’une
courbure kg au temps t) :

Ak (k) o< Pr (7 < —[(1024/ ) log(k*/ko)] /(Ty F)) . (4.9)

Comme précédemment, la distribution peut donc s’approximer par une exponentielle étirée
pour de grandes valeurs du cisaillement et par une loi log-normale pour de faibles valeurs
du cisaillement. En complément de ce taux de fragmentation, nous avons également estimé
la taille des fragments générés. Pour ce faire, nous avons considéré que, pour une valeur
de Fjo donnée, le mode le plus instable est de 'ordre de n ~ \/Fj,./32/7. Dans ce cas, les
fragments auront une taille proche de ¢ = ¢/(n+1). Cela donne alors une approximation
de la probabilité qu’une fibre se fracture en fragments de taille ¢

/
Pr(l ) & @f o= (/0)VF (4.10)

ou a’ est une constante. Ces formulations pour le taux de fragmentation et la taille des
fragments générés peuvent étre directement appliqué dans des modéles macroscopiques
utilisant les approches de dynamique de population (cf. Chapitre 3).

4.3 Modéle réduit

4.3.1 Chaines de billes connectées

Lors de mon séjour post-doctoral & ’Observatoire de la Cote d’Azur entre 2016 et 2018, j’ai
commencé a travailler sur la dynamique de particules non-sphériques en me focalisant sur le cas
de chaines articulées en suspension dans un écoulement simplifié (ici élongationnel).

Méthodologie : Dans ces travaux, nous avons considéré une suspension de chaines inertielles
et librement articulées en suspension dans un écoulement simple mais avec prise en compte du
mouvement Brownien. Chaque chaine est représentée comme une chaine de Kramers |75, ],
c’est a dire constituée de N + 1 points reliés entre eux par N liaisons rigides inextensibles (voir
aussi la figure 4.5 a gauche). Chaque point ¢ posséde une position notée X; et est maintenu a
une distance fixe de ses voisins consécutifs (appelée distance de Kuhn). Les points sont supposés
correspondre a des particules ponctuelles ayant une masse constante m; = m,,.
Suivant la 2" loi de Newton, le mouvement de chaque point X; est donné par :

dei dX;
oA UMKt 2T C i
FA (X — Xio1) — A1 (X1 — X5), (4.11)

Le premier terme dans le membre de droite correspond & la force de trainée exercée par le fluide
sur le point de masse m, (¢ étant le coefficient de trainée). Le second terme rend compte des
fluctuations liées au mouvement Brownien (T étant la température du fluide, kp la constante
de Boltzmann et 7; un bruit blanc isotrope). Les deux derniers termes correspondent aux in-
teractions avec les éléments précédents et suivants dans la chaine (contrainte d’inextensibilité).
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Contrairement aux modéles de type points-ressorts oil la tension entre deux points consécutifs
est donnée par un modéle de ressort (e.g., loi de Hooke [137]), la tension est donnée ici par un
multiplicateur de Lagrange associés a la contrainte d’inextensibilité |&;| = |X; — X;—1| = lk.
Ceci implique que

d 9 d? 9

On peut ainsi réécrire 1’équation (4.11) directement pour les connecteurs &; :

d?¢; ¢ [d&
w2 - —m—p [ ar & VUf:| + 20 & — Niv1&in1
2kgT
—Aim1&i-1 + > 2C (i —Mi-1), (4.13)
malic

Par ailleurs, nous nous sommes focalisés sur un écoulement élongationnel simple en 2D. Il s’agit
d’un écoulement de compression dans la direction y et d’étirement dans la direction x. Dans ce
cas, le gradient de vitesse s’écrit simplement sous la forme

o 0
= 4.14
vo,- (5 °). s
oll o > 0 est le taux de cisaillement.

L’équation (4.13) a été résolue en utilisant une méthode de type Euler-Maruyama du 1€
ordre avec un pas de temps At (les détails sont donnés dans article B.2).

Résultats sur la dynamique de chaines : La dynamique de telles chaines a été caractérisée
en fonction de deux paramétres (& savoir le nombre de Stokes et le nombre de Péclet) et ce pour
deux observables (une qualifiant la longueur de la chaine et une seconde pour son orientation). Ces
choix ont été faits puisque leur dynamique ne dépend que de trois parameétres sans dimension : le
nombre de Stokes St = o m/( (qui mesure le rapport entre le temps de réponse d’une particule
a des fluctuations du fluide et le temps de variation de la vitesse du fluide), le nombre de Péclet
Pe = 0 (% (/(kgT) (qui mesure le rapport entre le temps de diffusion et le temps d’advection) et
le nombre de points dans la chaine N (c’est-a-dire le nombre de degrés de liberté). Concernant
les observables, nous avons choisi de mesurer ’extension de la chaine le long de la direction
d’étirement = en calculant la distance entre les deux extrémités selon x :

N

L) = %Zsign (1), (4.15)

i=1

Pour mesurer 'orientation de la chaine, nous avons utilisé une mesure similaire, a savoir 1’orien-
tation moyenne entre chacun des points consécutifs :

N-1
Flt) = 5 3 sien &l (1) sian €5, (1), (116)
=1

Les résultats des simulations ont montré que les chaines sont trés fréquemment dans des états
d’équilibre correspondant soit & un état complétement déplié, soit a un état complétement replié
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(voir aussi la figure 4.5). Ces deux états ont longuement été étudiés dans le cas des polymeéres
[25, 29] et ont récemment été étudiés dans la communauté multiphasique |13%, 2]|. Dans le cas
présent, I'état déplié (“stretched state” en anglais) est atteint lorsque la composante d’étirement
fluide prédomine par rapport aux fluctuations thermiques, alors que I’état replié (“coiled state”)
correspond au cas ou les fluctuations dominent. Nous avons aussi caractérisé la transition entre
ces deux états, appelée “Coil-Stretch Transition” (cf. article B.2).

Chaine de Kramers Etat étirés — état replié
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FIGURE 4.5 — Schéma montrant une chaine de Kramers dans un écoulement élongationnel (a
gauche). Simulations montrant les deux états stationnaires obtenues (replié et étiré) ainsi que
les distributions de longueur entre les deux extrémités L et de 'orientation le long la direction
d’étirement F (encart).

Fort de ces premiers résultats, nous nous sommes intéressés a d’autres approches pour simuler
les particules non-sphériques. En particulier, nous avons envisagé plusieurs types d’approches
pour les simulations macroscopiques : celles avec des dumbbells ou trumbbells, et celles avec des
sphéroides. C’est justement ces derniéres que nous avons développées dans le cadre de simulations
macroscopiques (voir Section 4.3.2 suivante).

4.3.2 Ellipsoides et sphéroides

En paralléle des travaux sur les simulations microscopiques (voir Section 4.2), les travaux de
thése de Lorenzo Campana ont porté sur le développement d’un modéle macroscopique compa-
tible avec les simulations macroscopiques d’un écoulement turbulent via des approches de type
RANS (plus de détails sur ces approches ont été donnés dans le chapitre 2).

Orientation de sphéroides : Les simulations microscopiques ont montré que les fibres flexibles,
inextensibles et infinitésimales se comportent la plupart du temps comme des batonnets rigides,
exception faite des événements de retournement (cf. Section 4.2). Ces observations nous ont
confortés dans le choix d’une approche de modélisation simplifiée fondée sur le suivi de sphé-
roides. Les sphéroides correspondent a des ellipsoides de révolution (voir aussi la figure 4.6). Ils
sont décrits a l'aide d’un seul paramétre : le rapport d’aspect A = a/¢, qui mesure la longueur
du sphéroide le long de ’axe de révolution a par rapport a la longueur dans les deux autres
directions c. Dans la suite, on utilise plutét le facteur de forme A = (A2 —1)/(A? + 1).

La dynamique de translation de sphéroides inertiels est obtenue en résolvant les équations de
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FIGURE 4.6 — Illustration des différentes types d’ellipsoides en fonction du rapport d’aspect
A = c¢/a (c étant la longueur selon 'axe z dans le référentiel de la particule et a = b les longueurs
dans les deux autres directions) : sphéroide allongé (& gauche), sphére (au milieu) et sphéroide
aplati ou oblong (a droite).

Jeffery, qui s’expriment sous la forme 150, , 43, 88, | :

dX,
— =V
dt P
dVy ViPf -1
= K V-V 4.17
i = Bt QEQV V) (4.17)

ou X, est la position du sphéroide, V), sa vitesse et w), sa vitesse angulaire, v; la viscosité du
fluide, py sa densité, g la gravité, et m, = 4ppmabe/3 la masse du sphéroide ayant une densité
pp- L’équation (4.17) ressemble beaucoup & celle obtenues dans le cas de particules sphériques
(cf. Chapitre 2), ~a la différence pres que la force de trainée s’exprime sous une forme tensorielle
avec la matrice K [110] :

N (Xp,O + CL2X;D,1)_1 0 0
K = 16mabc 0 (Xp.o + b*xp2) " 0 (4.18)
0 0 (Xp,O + C2Xp,3)_1

Cette matrice est diagonale uniquement lorsqu’elle est exprimée dans le repére local associé a la
particule (7,7, %). La matrice de rotation @ permet de passer du repére global (z,y, 2) au repére

local attaché a la particule (7,7, 2).

Les équations de Jeffery contiennent également une équation d’évolution de la dynamique de
rotation des sphéroides. Cette équation est dérivée de celle donnée précédemment dans I'équa-
tion (4.6), mais exprimée dans le repére local. Par souci de concision, les détails de ces équations
ne sont pas donnés ici (cf. articles sur le sujet [150, 107, 13, 85, [11]). L’intérét de ces équations
de Jeffery est qu’elles sont compatibles avec des simulations exactes d’'un écoulement fluide. De
plus, elles ne requiérent qu'une information sur la vitesse instantanée et sur le gradient de vitesse
a la position de chaque particule ponctuelle.

Modéle stochastique pour ’orientation dans un écoulement turbulent : Dans notre
cas, on souhaite établir un modéle compatible avec les descriptions réduites d’un écoulement
turbulent (de type RANS). Pour ces raisons, on ne peut pas directement utiliser les équations
de Jeffery puisque 'on n’a pas accés & l'information sur la vitesse instantanée et le gradient
de vitesse a la position de chaque particule. Il faut donc développer un modéle permettant de
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rendre compte des fluctuations du gradient de vitesse aux échelles non résolues par la simulation
de type RANS. Pour ce faire, 'idée retenue a été de décomposer le tenseur du gradient de vitesse
en sa partie symétrique S (liée a la déformation) et sa partie antisymétrique O (lié & la rotation).
Ensuite, nous avons écrit ces tenseurs du gradient de vitesse comme des variables stochastiques :

dS(t, X, (t)) = (S)dt + dF*,

dO(t, X,(t)) = (O)dt + dF". (4.19)

Ces équations sont obtenus par élimination des variables rapides, puisque ’'on suppose ici que les
fluctuations rapides du gradient de vitesse sont modélisées alors que les fluctuations moyennes
(lentes) sont prises en compte sans approximation. En imposant la contrainte d’incompressibilité
et en remarquant que les termes non-linéaires sont surtout dus & la contrainte d’inextensibilité
du sphéroide, on obtient I’équation suivante :

dpi(t) = A((Sij) pj — pipk (Sw) pr)dt + (O4j) pjdt
) ———
Etape de déformation moyenne Etape de rotation moyenne

s s _ B u (4.20)
—5 (b7’ N?pidt + 36T A(dB; pj — pipk By p1)  —5(b7)?pidt + 50~ dB{; p;

Etape de déformation Brownienne renormalisée Etape de rotation Brownienne

qui fait intervenir trois parameétres b, b™ et b~. Ces derniers sont liés aux temps de corrélation
de la partie symétrique 75 et anti-symétrique 7, du gradient de vitesse :

- 2 Ts Ts _ Ta
b= = bt = b~ = 4.21
3 57’3 ’ \/ 57’3 ’ \/ 37’,% ( )

Dans ces travaux, nous avons considéré que 7, = T en premiére approximation, ce qui simplifie
la paramétrisation du modéle a un seul parameétre : le nombre de Kubo Ku = 7,/7,.

Implémentation numérique : L’implémentation numérique de ce modéle pour l'orienta-
tion de sphéroides sans inertie a été réalisée en ayant recours a des algorithmes par étapes
fractionnées. Le principe est d’appliquer successivement les quatre opérateurs identifiés dans
Péquation (4.20) et d’ajouter une étape supplémentaire de renormalisation (pour imposer nu-
mériquement la contrainte d’inextensibilité). L’'intérét de ce genre de fractionnement est qu’il
permet de développer des algorithmes spécifiques pour chacune des sous-étapes. Dans le cas
présent, I’étape de déformation moyenne est résolue en diagonalisant la matrice de déformation
et en cherchant les vecteurs & valeurs propres de cette matrice. L’étape de rotation moyenne
est traitée de maniére exacte avec la formule de Rodrigues [132]. Les étapes de déformation et
rotation Brownienne sont calculées avec un schéma d’Euler semi-implicite pour bien traiter les
termes de dérive.

Résultats numériques sur l'orientation de sphéroides sans inertie : Ce modéle sto-
chastique a été validé en comparant les résultats numériques obtenus avec ceux de DNS sur
l'orientation de sphéroides dans un écoulement turbulent homogéne et isotrope. Le modéle a
également été testé dans le cas d'un écoulement turbulent en canal plan & Re, = 395, qui im-
plique un écoulement anisotrope dans les régions proches des parois. Les premiers tests ont été
réalisés avec le modéle tel qu’il a été décrit précédemment, c’est-a-dire en faisant I’approxima-
tion d’isotropie du gradient de vitesse. Cette hypothése correspond a I'approximation a I'ordre
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FIGURE 4.7 — Résultats des simulations macro (symboles) et micro (lignes) sur l'orientation de
différents sphéroides en fonction de la distance & la paroi dans un canal plan turbulent.

0 (ot I'on néglige l'anisotropie du gradient) et permet de faire un premier état des lieux sur les
limites du modéle et les besoins de développements futurs. Les résultats sont visibles sur la fi-
gure 4.7, obtenus en imposant Ku = 1 et en prenant 7, = 7,(bulk) pour le calcul des paramétres
du modéle (b,b*,b~). Méme si cette approximation doit encore étre justifiée avec des mesures
DNS fines, on peut déja constater que les résultats sont en assez bon accord avec les simulations
microscopiques. En particulier, le modéle est capable de reproduire le fait que les sphéroides
ont une orientation isotrope loin des parois (comme dans un écoulement HIT). Par contre, en
proche paroi, les sphéroides allongés ont tendance & étre alignés avec la direction principale de
I'écoulement = alors que les disques sont paralléles & la paroi (donc alignés avec y). Bien que
ces résultats soient qualitativement retrouvé par le modéle, il existe des différences quantitatives
dans le comportement en proche paroi. Cela est vraisemblablement di a I’anisotropie du gradient
de vitesse qui n’a pas été prise en compte dans le modéle pour les fluctuations du gradient. Par
ailleurs, le modéle donne des résultats symétriques entre les valeurs positives et négatives du
facteur de forme A. Cela n’est pas le cas dans les simulations DNS, probablement a cause de la
non-réversibilité en temps des gradients de vitesse le long de trajectoires Lagrangiennes.

4.4 Perspectives

Je liste ci-dessous certaines des pistes de réflexion et d’amélioration futures pour la simulation
de la dynamique de particules non-sphériques en suspension dans un écoulement.

Particules 2D : Dans nos travaux, nous nous sommes focalisés sur le cas de particules al-
longées et flexibles puisque cela permet d’avoir un nombre limité de degrés de liberté
pour décrire ces objets (cf. Fig. 4.8a). Plus généralement, les particules flexibles allongées
ont été étudiées dans différentes communautés scientifiques selon I’application visée (par
exemple PADN et les polymeres [13%], les micro-organismes [7!] ou les fibres [27]). Plus
récemment, les travaux sur les particules non-sphériques dans la communauté des écoule-
ments multiphasiques ont donné lieu & des simulations sur le transport de sphéroides de
forme variée, allant des sphéroides allongés aux sphéroides aplatis [155]. Néanmoins, les
problématiques liées aux plastiques dans les milieux marins |7] nécessitent d’étre capable
de comprendre et de modéliser la dynamique d’objets 2D déformables. Ces thématiques
soulévent des nouvelles questions, notamment sur la fagon de décrire la morphologie de
tels objets avec un nombre de degrés de liberté le plus limité possible. Par exemple, dans
le cas de surfaces 2D (telles les feuilles, cf. Fig. 4.8b), il est envisageable d’utiliser un en-
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semble de points régulierement espacé pour former une grille décrivant 'intégralité de la
surface (comme pour des feuilles d’arbre [133]). Le suivi de cet ensemble de points devra
ensuite étre couplé & des méthodes de reconstruction de l'interface (utilisant les proprié-
tés physiques de flexibilité du matériau) pour reconstruire la morphologie approchée de la
surface. Ces développements futurs devraient ainsi bénéficier de rapprochement avec les
travaux existants sur la mécanique des matériaux.

e

~ Fibre

2000_3000

(b) Description d’une feuille d’arbre (par qua-
drillage de la surface). Reproduit avec la per-
mission de [133]. Copyright 2014, American So-
ciety of Plant Biology.

(a) Description d’une fibre allongée (par seg-
ments connectés).

FIGURE 4.8 — [llustration de la fagon dont des particules non-sphériques peuvent étre décrites :
cas d’objets 1D (& gauche) et d’objets 2D (a droite).

Modéle stochastique avec inertie : Le modéle stochastique présenté précédemment a été
développé en se focalisant sur le cas des particules sans inertie. Une des améliorations
possibles du modéle consiste ainsi a I’étendre au cas de particules ayant une inertie de
rotation. Pour ce faire, I'une des pistes possibles est d’introduire un temps de relaxation
pour la rotation de la particule (similaire au temps de relaxation pour la dynamique de
translation des particules). Dans ce cas, I'’équation de 'orientation P, d’un sphéroide peut
s’écrire comme

dP, Py —Py(rp, =0)

. 4.22
dt Trot ( )

ou P, (7, = 0) est l'orientation calculée dans le cas d’un sphéroide sans inertie (donc avec
le modéle précédent). La validation d’un tel modeéle pourra se faire grace a de nouvelles
simulations numériques a I’échelle microscopique (et également en s’inspirant de résul-
tats obtenus récemment sur la dynamique de chaines de particules dans des écoulements
turbulents avec ou sans inertie [ 17, 113]).

Particules de taille inertielle : Ces travaux peuvent également étre adaptés pour étudier
le cas de particules de taille inertielle, c’est-a-dire ayant une taille plus grande que la
plus petite échelle du fluide (I’échelle de Kolmogorov pour un écoulement turbulent).
D’un point de vue microscopique, des simulations DNS ont déja été réalisées avec des
fibres plus grandes que 1’échelle de Kolmogorov en venant récupérer 'information sur le
gradient de vitesse localement & chaque point de la fibre (décrite comme un corps mince).
Ces résultats pourront étre comparés aux simulations réalisées dans un canal plan en
considérant une fibre inertielle comme une chaine de sphéroides oblongs connectés entre
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eux [33, 31]. Cela nécessiterait néanmoins le développement de nouveaux modéles rendant
compte de la dynamique de telles particules.

Modéles sur la dynamique & deux points : Comme dans les autres chapitres, ces résul-
tats prometteurs ouvrent aussi la voie a des travaux sur la dynamique & deux points et
a deux temps. Selon moi, il devient maintenant pertinent de développer des modéles sto-
chastiques plus perfectionnés qui rendent compte des phénoménes & deux points et deux
temps. Ces modéles devront étre alimentés par ’analyse de résultats numériques obtenus
avec des simulations microscopiques (de type DNS).

94



Chapitre 5

Conclusion générale

Dans ce mémoire, j’ai résumé les travaux de recherche que j’ai effectués ces dix derniéres
années sur la thématique des particules en suspension dans des écoulements turbulents et de
leur modélisation. Ces travaux ont été réalisés avec un certain nombre de collaborateurs, que je
remercie encore puisque, sans eux, je ne serais pas parvenu a faire autant fructifier ces travaux.

A travers les différents exemples de modéles développés dans le contexte de la remise en
suspension et du transport en proche paroi (cf. Chapitre 2), puis dans le théme de 'agglomération
de particules (cf. Chapitre 3) et dans le cadre des particules non-sphériques (cf. Chapitre 4),
j’espére avoir illustré la démarche de modélisation que j’ai introduite dans le Chapitre 1 et que
j’ai suivie tout au long de mon parcours de recherche. C’est cette méme démarche que je compte
poursuivre dans la suite de mes travaux pour améliorer les modéles existants pour les écoulements
turbulents & phase dispersée. Car, dans 'art de la modélisation (cf. Section 1.2.5), j’ai montré que
les modéles sont en évolution permanente (mais pas forcément constante dans le temps). C’est
d’autant plus vrai dans le contexte des écoulements & phase dispersée puisqu’ils font intervenir
une grande variété de phénoménes et toute une gamme d’échelles spatiales et temporelles. Cela
laisse le champ libre & de multiples améliorations possibles des modéles, dont un certain nombre
que je compte faire avancer dans les années & venir.
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Postface

Pour cloturer ce mémoire, je cite une partie du livre d’Arthur Koestler intitulé “Le Cri d’Ar-
chiméde : la découverte de I’Art et 'art de la découverte”, ou auteur donne sa propre vision de
I’histoire de la Science® :

L’histoire de la science comporte dans un perpétuel retour des cycles de diffé-
renciation suivis de réintégrations a un niveau plus élevé; 'on passe de 'unité a la
diversité et a des structures plus généralisées d’unité dans la diversité. |...|

Les diverses phases du cycle historique correspondent aux étapes caractéristiques
de la découverte individuelle : les périodes d’anarchie créatrice, a la période d’in-
cubation : apparition d’une nouvelle synthése, a I’acte bisociatif. La synthése peut
apparaitre d’un coup, provoquée par une seule découverte; ou graduellement |...|.
Toute grande révolution scientifique a un aspect constructif et un aspect destructif :
la ruine des doctrines figées et le chaos fertile qui en résulte correspondent & la phase
régressive de I'individu qui recule pour mieux sauter. Enfin le processus de vérifica-
tion et d’élaboration des découvertes individuelles se refléte au plan de I’histoire en
tant que renforcement de la frontiére récemment conquise - et c’est le développement
d’une nouvelle orthodoxie, le durcissement de la matrice collective, qui finalement se
bloque, et le cycle recommence.

La phase décisive du cycle historique, 'aube d’une nouvelle synthése se présente
comme un confluent de branches scientifiques antérieurement distinctes, ou comme
un croisement entre disciplines ou techniques expérimentales différentes. Le rassem-
blement des données de l'expérience est d’une importance essentielle, mais cette
collecte, comme l'interprétation des données, est un processus sélectif guidé par des
considérations théoriques. L’histoire de chaque science montre que des observations
et des expériences qui, 4 premiére vue, semble contredire une théorie n’aboutissent
pas nécessairement 4 I’abandon de cette théorie; et vice versa des théories neuves
[...] ont été édifiées sur des données depuis longtemps disponibles, en redessinant la
mosaique des faits.

Aveuglement, intégrations défectueuses, et autres formes de la pathologie indivi-
duelle des idées, se reflétent, démesurément grossies, dans I’histoire de la science; et

a. Voir la fin du chapitre “IL’évolution des idées”, pages 253-254 (Editions Les Belles Lettres, 2011).
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la force de I’habitude dans I’esprit de l'individu se refléte dans le conservatisme des
écoles et des corps constitués, qui a entravé le progrés pendant des années, parfois
des siécles.

Le progrés de la science n’est donc ni continu ni cumulatif au sens strict. Les dé-
couvertes sont souvent oubliées ou négligées et refaites plus tard. L’histoire est pleine
de controverses qui prouvent que le méme ensemble de “données objectives”, voire
la méme “expérience cruciale” peuvent s’interpréter de plus d’une maniére. Aucune
preuve expérimentale ne peut donner au savant la certitude absolue : et la diffé-
rence de ‘“vérifiabilité” entre divers types de propositions scientifiques et artistiques
n’est qu’une question de degrés [...|. Certaines controverses scientifiques sont résolues
par ’accumulation des preuves; d’autres s’achévent dans une synthése qui embrasse
les deux théories en présence; d’autres encore sont de pseudo-controverses, ou s’ex-
priment les points de vue et le modes - ces derniéres aussi subjectives, bien souvent,
que les modes artistiques.

Finalement, il y a lieu de distinguer entre les progrés réalisés dans la précision
des propositions scientifiques et I'importance des renseignements qu’elles donnent.
Celle-ci dépend du genre de questions auxquelles les propositions veulent répondre ;
I’histoire indique que les questions changent en méme temps que les valeurs selon les
périodes et les cultures.

Cela résume trés bien la fagon dont je congois actuellement mes pérégrinations scientifiques.
C’est-a-dire, en apportant ma modeste pierre a un édifice dont la construction a commencé il
y a de cela bien des siécles et qui se poursuivra pour bien des siécles encore (si tant est qu’il
se finisse un jour). En utilisant une autre analogie plus proche de mon domaine scientifique, je
dirais que ma contribution est telle une goutte d’eau dans I'océan en mouvement constant et
parfois tumultueux de la science. Mais I'histoire des sciences montre bien que cet océan ne peut

exister sans une multitude de gouttes d’eau”.

b. Toute similitude avec les méthodes Lagrangiennes pour les écoulements multiphasiques (comme SPH) n’est
évidemment pas fortuite.
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Résumé de mon parcours
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Annexe B

Particules non sphériques

B.1 Article sur la dynamique de fibres en turbulence

Auteurs Sofia Allende, Christophe Henry, and Jérémie Bec

Paru dans | Physical Review Letters, 121, 154501 (2018)

Titre Stretching and Buckling of Small Elastic Fibers in Turbulence

DOI 10.1103/PhySReVLett.121.154501
Small flexible fibers in a turbulent flow are found to be as straight as stiff rods most of the time.
This is due to the cooperative action of flexural rigidity and fluid stretching. However, fibers might
bend and buckle when they tumble and experience a strong enough local compression. Such events

Abstract

are similar to an activation process, where the role of temperature is played by the inverse of
Young’s modulus. Numerical simulations show that buckling occurs very intermittently in time.

This results from unexpected long-range Lagrangian correlations of the turbulent shear.
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B.2 Article sur la dynamique de chaines inextensibles

Auteurs Christophe Henry, Giorgio Krstulovic, and Jérémie Bec

Paru dans | Physical Review E, 98, 023107

Titre Tumbling dynamics of inertial inextensible chains in extensional flow

DOI 10.1103/PhysRevE.98.023107
This paper investigates the effect of inertia on the dynamics of elongated chains to go beyond the
overdamped case that is often used to study such systems. For that purpose, numerical simulations
are performed considering the motion of freely jointed bead-rod chains in an extensional flow in the
presence of thermal noise. The coil-stretch transition and the tumbling instability are characterized
as a function of three parameters : the Péclet number, the Stokes number, and the chain length.

Abstract

Numerical results show that the coil-stretch transition remains when inertia is present and that it
depends nonlinearly on the Stokes and Péclet numbers. Theoretical and numerical analyses also
highlight the role of intermediate stable configurations in the dynamics of elongated chains : chains

can indeed remain trapped for a certain time in these configurations, especially while undergoing a

tumbling event.
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Annexe C

Conditions de bord et loi de paroi

C.1 Article sur les conditions limites et la consistance des mo-
déles

Auteurs Meissam L. Bahlali, Christophe Henry, and Bertrand Carissimo
Paru dans | Boundary-Layer Meteorology, 174, 275-296
. On the Well-Mixed Condition and Consistency Issues in Hybrid

Titre . . . . .
Eulerian /Lagrangian Stochastic Models of Dispersion

DOI 10.1007/s10546-019-00486-9
We clarify issues related to the expression of Lagrangian stochastic models used for atmospheric
dispersion applications. Two aspects are addressed : the need to verify the well-mized criterion and
the correspondence between FEulerian and Lagrangian turbulence models when they are combined in
practical simulations. In particular, it is recalled that the fulfillment of the well-mixed criterion
depends only on the proper incorporation of the mean pressure-gradient term as the mean drift
term of the Langevin equation. New consistency issues between duplicate fields within

Abstract

Eulerian/Lagrangian hybrid formulations are also brought out, especially regarding turbulence
models, boundary conditions, and divergence-free condition. Such hybrid methods, where mean flow
quantities calculated with an Eulerian approach are provided to the Lagrangian approach, are
commonly used in atmospheric dispersion simulations for their numerical efficiency. Nevertheless,
it is shown that serious inconsistencies can result from coupling Fulerian and Lagrangian models

that do not correspond to the same level of description of the fluid turbulence.
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Annexe D

Resuspension

D.1 Article décrivant I'implémentation numérique d’un modéle
de resuspension

Auteurs

Christophe Henry, and Jean-Pierre Minier

Paru dans

Journal of Aerosol Science, 77, 168-192 (2014)

Titre

A stochastic approach for the simulation of particle resuspension from rough
substrates : Model and numerical implementation

DOI

10.1016,]jaerosci.2014.08.005

Abstract

This paper presents a Lagrangian stochastic model to simulate colloid resuspension from rough
surfaces. For that purpose, the extension of a recent proposition is discussed as well as the details
of its numerical implementation. The basis of this model is a dynamical approach which reproduces
explicitly the different steps involved in a three-stage scenario of particle resuspension where
particles are set in motion (first stage) ; roll/slide along a rough surface due to varying force
moments (second stage) ; and can be detached when a large-scale asperity is hit (third stage). The
model treats separately hydrodynamic forces (drag force), adhesion forces (mainly due to interface
chemical effects) and surface roughness through a two-level description (small-scale asperities and
large-scale asperities) within a unified approach that combines the effects of fluid mechanics,
interface chemistry and material properties. A description of the key points of the model brings
forward the important role played by the number of small-scale asperities in contact with each
particle ; the pivot point around which particles can roll; the streamwise kinetic energy acquired as
particles roll/slide along the surface ; the probability to hit a large-scale asperity and the prediction
of the actual detachment. Specific methods to simulate the trajectories of these stochastic processes
are detailed and validated in a step-by-step manner with a specific emphasis put on the interplay
between adhesion forces and particle dynamics. Finally, once each step has been separately
assessed, the complete model is evaluated by comparing predictions to a realistic resuspension
test-case for airborne colloids, showing that good and consistent numerical predictions are obtained

with reasonable time steps.
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D.2 Article indiquant les limites des modéles de resuspension

Auteurs Christophe Henry, and Jean-Pierre Minier

Paru dans | Journal of Aerosol Science, 118, 1-13 (2018)

Titre Colloidal particle resuspension : On the need for refined characterisation of surface
roughness

DOI 10.1016/j.jaerosci.2018.01.005
This paper highlights the role played by surface roughness on the resuspension of nano- and
micro-sized particles and, in particular, the need to extract more information from measurements
of the surface profile than typical values such as the average roughness Ra and the rms roughness
Rrms (usually obtained through AFM or SEM measures). For that purpose, standard experimental

Abstract measurements of surface roughness are analysed. Then, numerical results obtained with a

stochastic model for particle resuspension are analysed and compared to experimental data. This
analysis reveals that particle resuspension can only be properly captured with more detailed
representations of surface roughness that include information on the distribution of the curvature

radius and surface coverage of roughness features.
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D.3 Article montrant le role des collisions entre particules dans
la resuspension

Amir Banari, Christophe Henry, Rafael Henrique Fank Eidt, Pierre Lorenz, Klaus

Auteurs Zimmer, Uwe Hampel, and Gregory Lecrivain

Paru dans | Physical Review Fluids, 6, L082301 (2021)

Titre Evidence of collision-induced resuspension of microscopic particles from a
monolayer deposit

DOI 10.1103/PhysRevFluids.6.L082301
The present letter addresses the resuspension of microscopic glass particles from a monolayer bed
into a turbulent gas flow. With an intermediate surface coverage, here set to about 10 % of the
field of view, we report two distinct detachment mechanisms. At relatively low flow velocities, few

Abstract loosely adhering particles move on the wall to eventually collide with neighboring particles resulting

in a clustered resuspension. At higher fluid velocities, mostly individual particles resuspend due to
their interaction with the turbulent flow. The resuspension curve, showing the remaining particle
fraction as a function of the flow velocity, exhibits a strong bimodal character, that has not been

reported so far.
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Annexe E

Agglomération

E.1 Article décrivant une approche fine pour I’agglomération
de particules avec un critére d’efficacité de collision

Auteurs Christophe Henry, Jean-Pierre Minier, Jacek Pozorski, and Grégory Lefévre

Paru dans | Langmuir 29, 13694-13707 (2013)

A New Stochastic Approach for the Simulation of Agglomeration between Colloidal

Tit .
e Particles

DOI 10.1021/1a403615w

This paper presents a stochastic approach for the simulation of particle agglomeration, which is
addressed as a two-step process : first, particles are transported by the flow towards each other
(collision step) and, second, short-ranged particle-particle interactions lead either to the formation
of an agglomerate or prevent it (adhesion step). Particle collisions are treated in the framework of
Lagrangian approaches where the motions of a large number of particles are explicitly tracked. The
key idea to detect collisions is to account for the whole continuous relative trajectory of particle
pairs within each time step and not only the initial and final relative distances between two possible
colliding partners at the beginning and at the end of the time steps. The present paper is thus the
continuation of a previous work (Mohaupt M., Minier, J.-P., Taniére, A., 2011, A new approach
for the detection of particle interactions for large-inertia and colloidal particles in a turbulent flow,
International Journal of Multiphase Flow, Vol. 37, pp. 746-755) and is devoted to an extension of

the approach to the treatment of particle agglomeration. For that purpose, the attachment step is

Abstract

modelled using the DLVO theory (Derjaguin and Landau, Verwey and Overbeek) which describes
particle-particle interactions as the sum of van der Waals and electrostatic forces. The attachment
step is coupled with the collision step using a common energy balance approach, where particles are
assumed to agglomerate only if their relative kinetic energy is high enough to overcome the
mazimum repulsive interaction energy between particles. Numerical results obtained with this
model are shown to compare well with available experimental data on agglomeration. These
promising results assert the applicability of the present modelling approach over a whole range of

particle sizes (even nanoscopic) and solution conditions (both attractive and repulsive cases).

121



https://doi.org/10.1021/la403615w

E.2 Article décrivant une approche fine pour 'agglomération

de particules prenant en compte le résultat de la collision

Auteurs

Christophe Henry, Jean-Pierre Minier, Mikaél Mohaupt, Christophe Profeta, Jacek
Pozorski, and Anne Taniére

Paru dans

International Journal of Multiphase Flow, 61, 94-107 (2014)

Titre

A stochastic approach for the simulation of collisions between colloidal particles at
large time steps

DOI

10.1016/j.ijjmultiphaseflow.2014.01.007

Abstract

This paper presents a new approach for the detection and treatment of colloidal particle collisions.
It has been developed in the framework of Lagrangian approaches where a large number of particles
1s explicitly tracked. The key idea is to account for the continuous trajectories of both colliding
partners during a time step that is not restricted. Unlike classical approaches which consider only
the distances between a pair of particles at the beginning and at the end of each time step (or
assume straight-line motion in between), we model the whole relative, and possibly diffusive,
trajectory. The collision event is dealt with using the probability that the relative distance reaches a
minimum threshold (equal to the sum of the two particle radii). In that sense, the present paper
builds on the idea of a previous work. However, in this first work, the collision event was simulated
with a simplified scheme where one of the collision partners was removed and re-inserted randomly
within the simulation domain. Though usually applied, this treatment is limited to homogeneous
situations. Here, an extension of the stochastic model is proposed to treat more rigorously the
collision event via a suitable evaluation of the time and spatial location of the collision and an
adequate calculation of subsequent particle motion. The resulting collision kernels are successfully
compared to theoretical predictions in the case of particle diffusive motion. With these promising
results, the feasibility of simulating the collisional regime over a whole range of particle sizes (even
nanoscopic) and time steps (from a ballistic to a purely diffusive regime) with a numerical method
of reasonable computational cost has been confirmed. The present approach thus appears as a good
candidate for the simulation of the agglomeration phenomenon between particles also in complex

non-homogeneous flows.
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E.3 Article décrivant une approche macroscopique pour l’ag-
glomération de particules

Christophe Henry, K. Karin Norrfors, Michal Olejnik, Muriel Bouby, Johannes

Auteurs Luetzenkirchen, Susanna Wold, and Jean-Pierre Minier

Paru dans | Adsorption, 22, 503-515 (2016)

Titre A refined algorithm to simulate latex colloid agglomeration at high ionic strength

DOI 10.1007/s10450-015-9714-4
This study is focussed on the simulation of particle agglomeration at relatively high ionic strength
using a refined stochastic algorithm developed in the context of parcel-tracking approaches. For that
purpose, experimental data of both diffusion-limited and reaction-limited aggregation of latex
particles were obtained using Dynamic Light Scattering techniques for different initial particle sizes

Abstract (diameters ranging from 24 nm to 495 nm) and at various chemical conditions (ionic strength

between 0.5 M and 2 M with NaCl or CaCly solutions). The experimental data collected have been
compared to numerical results obtained with the refined parcel-tracking algorithm for particle
agglomeration which has been developed. Results show that the evolution of the aggregate diameters
over time can be properly captured by the present model with the value of the aggregate fractal

dimension that is extracted from experimental data.
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E.4 Article sur 'accrétion de petites particules sur une parti-
cule de grande taille

Auteurs Robin Vallée, Christophe Henry, Elie Hachem, and Jérémie Bec

Paru dans | Physical Review Fluids, 3, 024303 (2018)

Titre Inelastic accretion of inertial particles by a towed sphere

DOI 10.1103/PhysRevFluids.3.024303
The problem of accretion of small particles by a sphere embedded in a mean flow is studied in the
case where the particles undergo inelastic collisions with the solid object. The collision efficiency,
which gives the flux of particles experiencing at least one bounce on the sphere, is found to depend
upon the sphere Reynolds number only through the value of the critical Stokes number below which
no collision occurs. In the absence of molecular diffusion, it is demonstrated that multiple bounces
do not provide enough energy dissipation for the particles to stick to the surface within a finite

Abstract time. This excludes the possibility of any kind of inelastic collapse, so that determining an

accretion efficiency requires modeling more precisely particle-surface microphysical interactions. A
straightforward choice is to assume that the particles stick when their kinetic energy at impact is
below a threshold. In this view, numerical simulations are performed to describe the statistics of
impact velocities at various values of the Reynolds number. Successive bounces are shown to
enhance accretion. These results are put together to provide a general qualitative picture on how

the accretion efficiency depends upon the nondimensional parameters of the problem.
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E.5 Article décrivant un algorithme pour une meilleure préci-

sion dans la simulation de I’agglomération

Auteurs

Kerlyns Martinez Rodriguez, Mireille Bossy, Radu Malftei, Seyedafshin
Shekarforush, and Christophe Henry

Paru dans

Applied Mathematical Modelling, 90, 582-614 (2021)

Titre

New spatial decomposition method for accurate, mesh-independent agglomeration
predictions in particle-laden flows

DOI

10.1016/j.apm.2020.08.064

Abstract

This article presents a new data-driven spatial decomposition algorithm that allows the splitting of
a domain containing point particles into elementary cells, each cell containing a spatially-uniform
distribution of particles. For that purpose, the algorithm relies on the use of statistical information
for the spatial distribution of particles and then extracts an optimal spatial decomposition. After
evaluating the convergence and accuracy of the algorithm on homogeneous and inhomogeneous
cases, this optimal spatial decomposition is applied to study the case of particle agglomeration.
Indeed, in CFD contezxt, recent developments on numerical simulations of particle agglomeration in
complex and turbulent flows increasingly resort to Euler-Lagrange approaches. These methods are
coupled with population balance equation (PBE)-like algorithms to compute agglomeration inside
each cell of the Eulerian mesh. One of the key issues with such approaches is related to the
spatially-uniform condition, i.e. agglomeration should be computed on a set of particles that are
uniformly distributed locally in each cell. Yet, CFD simulations in realistic

industrial /environmental cases often involve non-homogeneous concentrations of particles (due to
local ingection or accumulation in specific regions). We show that more accurate and
mesh-independent predictions of particle agglomeration are made possible by the application of this

new data-driven spatial decomposition algorithm.
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E.6 Article décrivant un algorithme pour une meilleure préci-
sion dans la simulation de 1’agglomération

Auteurs

Kerlyns Martinez Rodriguez, Mireille Bossy, and Christophe Henry

Paru dans

International Journal of Multiphase Flow, 149, 103962 (2022)

Titre

Particle agglomeration in flows : Fast data-driven spatial decomposition algorithm
for CFD simulations

DOI

10.1016/j.ijmultiphaseflow.2021.103962

Abstract

Computational fluid dynamics simulations in practical industrial/environmental cases often
involve non-homogeneous concentrations of particles. In Euler—Lagrange simulations, this can
induce the propagation of numerical error when the number of collision/agglomeration events is
computed using mean-field approaches. In fact, mean-field statistical collision models allow to
sample the number of collision events using a priori information on the frequency of collisions (the
collision kernel). Yet, since such methods often rely on the mesh used for the Eulerian simulation
of the fluid phase, the particle number concentration within a given cell might not be homogeneous,
leading to numerical errors. In this article, we apply the data-driven spatial decomposition (D2SD)
algorithm to control such error in simulations of particle agglomeration. Significant improvements
are made to design a fast D2SD version, minimising the additional computational cost by
developing re-meshing criteria. Through the application to some practical simulation cases, we
show the importance of splitting the domain when computing agglomeration events in
Euler/Lagrange simulations, so that within each elementary cell there is a spatially uniform

distribution of particles.
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E.7 Article sur la morphologie d’aggrégats obtenus par des si-
mulations a I’échelle microscopique

Auteurs José Moréan, Christophe Henry, Alexandre Poux, and Jéréme Yon

Paru dans | Carbon, 182, 837-846 (2021)

Titre Impact of the maturation process on soot particle aggregation kinetics and
morphology

DOI 10.1016/j.carbon.2021.06.085
Mature soot aggregates exhibit a morphology which is currently mimicked by diffusion-limited
aggregation (DLCA) codes, i.e. with a sticking probability = 1 when two aggregates collide.
Nevertheless, nascent soot particles may grow in the reaction-limited aggregation regime (RLCA),
i.e. with a sticking probability << 1. Yet, it remains to be seen how fast the transition from RLCA

Abstract to DLCA occurs for soot particles and what is the impact on aggregation kinetics, particle size

distribution and morphology. This work intends to fill this gap by exploring the aggregation of soot
particles formed in a laminar premized flame through numerical simulations. Results show that the
transition from RLCA to DLCA is very fast and produces a moderate impact on soot formation

dynamics and morphology. However, soot particles mass bulk density is found to play an important

role and should be considered in future simulations of soot formation in flames.
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Annexe F

Fragmentation

F.1 Article sur la fragmentation de fibres en turbulence

Auteurs

Sofia Allende, Christophe Henry, and Jérémie Bec

Paru dans

Philosophical Transactions of the Royal Society A, 378, 20190398 (2020)

Titre

Dynamics and fragmentation of small inextensible fibres in turbulence

DOI

10.1098 /rsta.2019.0398

Abstract

The fragmentation of small, brittle, flexible, inextensible fibres is investigated in a fully developed,
homogeneous, isotropic turbulent flow. Such small fibres spend most of their time fully stretched
and their dynamics follows that of stiff rods. They can then break through tensile failure, i.e. when
the tension is higher than a given threshold. Fibres bend when experiencing a strong compression.
During these rare and intermittent buckling events, they can break under flexural failure, i.e. when
the curvature exceeds a threshold. Fine-scale massive simulations of both the fluid flow and the
fibre dynamics are performed to provide statistics on these two fragmentation processes. This gives
ingredients for the development of accurate macroscopic models, namely the fragmentation rate
and daughter-size distributions, which can be used to predict the time evolution of the fibre size
distribution. Fvidence is provided for the generic nature of turbulent fragmentation and of the
resulting population dynamics. It is indeed shown that the statistics of break-up is fully determined
by the probability distribution of Lagrangian fluid velocity gradients. This approach singles out that
the only relevant dimensionless parameter is a local flexibility which balances flow stretching to the
fibre elastic forces. This article is part of the theme issue ‘Fluid dynamics, soft matter and

complex systems : recent results and new methods’.
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