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objet: le but de ce projet est de faire 1tetude et l'elaboration

d'un programme qui calcule la température d'equilibre et

la composition de fin de combustion du kéroséne, ainsi de

faire 1'etude de l'influence de plusieurs paramétres tels

que la température dtentrée du mélange, la richesse.

Cette etude est consacrée aux mélanges pouvres -
__________________ D
object: the aim of the project is to study and elaborate a progran

which calculate the equilibrium temperature and the composition
of the combustion of the kerosene with air. Also the effect

of the initiale température mixture and the equi¥aleure ratio
on the temperature and composition was studied .

The study Wwas 1imited to the poor nixtures
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PREFACE.

"] est difficile de comcilier les vues du specialiste
de 1'aérodynamique et celles du cinéticlen, mais un
effort mérite d'etre tenté em wue dl'arriver & une
meilleur interprétation -synthétique d'un’ domaine aussi

riche que celuli de la combustion ;“

A . VANTIGGLEN



La péaction de combustion vive est 1la premiére qui
1thoume ait &té capable de déclencher volantairement 1'orsque,

au plus profond de son histoire, i1 acquit "l'art du feu's

Cette découverte allait constituer pour lui un élément
essentiel de sa pulssance; et beaucaup plus tard, il parvient
3 la mieux maitriser et & 1l'asservir dans des machines
productrices d'energie, c'lest encore elle qui permet aujourd'hui
d'entrevoir une entreprise cosmique dont les limites sont

imprevisiblese

Cette art du feu doit encore et sans cesse étre
perfectionné et mieux compris: Le but des chapitres qui vont
suivre est de tenter de faire le point des connalssances

actuelles dans un domaine &l important de 1la combustione

Si le chemin parcouru peut sembler long et pénihlel
depuls le silex jusqu'aux premlers jalons d'une science
quantitative, il est encourageant par contre, de contempler
rétrospectivement un cdecle et deml de progrés continuels

et d'entrevoir 1les promesses de réalisations futurese
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I _ IuLrODUCTION

Actuellement, les besoins en ¢émergle sont couverts pour
la part la plus importante par 1la combustion vive de pétrole

et de charbone

La connalssance des propriétés thermodynamique des produits
de cette combustion et 1la determinatioﬁ de leur état immédia=-
tement aprés la réaction chimigue au terme d'evolution données,
revétent une importance essentielle dans 1l'etude des machines
thermioues qui constituent la grande genéralité des moteurs
de véhicules autopropulsés, car clest encore, parmi les formes
d'energie actuellement disponibles, 1'cnergie thermique qui se

préte la mieux 4 une transformation em energie mécaniquee

En fait, la propulsion aéronautique nfutilise a 1'heure
actuelle que 1la réaction de combustion, avec 1l'air ou
1'oxygéne pure, comme comburant, dans les moteurs & piston,

les turboréacteurs, les turbopropulseurs 1les stotoréacteurs, et

les fuséese®

La combustion est ainsi 1la réaction fondamentale des
machines thermiques dont elle constitue 1la source d'energie
on peut 1la definir a ce titre comne le ~ phenoméne au cours

qu aquel 1lt'energie potentielle qu combustible, ou plus exactement



de 1'ensemble combustible-comburant, est transformée en energie
utilisable sous forme calorifique, relais indispensable vers

la forme mécaniquee

La représentation du phénoméne de combustion et de ceux
gui lui sont directement 1iés trouve sa base dans la thermo=-
dynamique, dont les developpements correspondants aux écoulements
gazeux sans et avec réaction chimique sont mantenant désignés

par les expressions d'aérothermodynamique et d'aérothermochimie .

L'evolution des milieux gazeux dintéréssés est toujours
traitée en 1les assimilant a des gaz parfaits, hypothése
parfaitement 1légitime dans le cas des machines utilisant
1'2ir comme comburant, puisque celui-ci est le constituant
majeur des gaz, les réactifs sont injectés a 1l'etat vapeur
ou gaz dans la chambre, mals leurs transformation en gaz
brulés et assez rapide pour que l'on pdissa se contenter
de considerer uniquement 1'evolution de ceux=cli du point de

vue thermodynamicue global .

LYapplication du premier principe de 1la thermodynamique
conduit immédiatement & 1'etablissement des bilans de masse
et d'energie, dont sont déduites les representations globales

nunérigues du fonctionnement des foyers e



Donc, la thermodynamigue permet de déterminer 1tetat, et
d'une tacon génerale 1les proprietés des gaz brulés, si 1l'on
admet oue les conditions des équilibres mécaniques, thermiques,
et chimiques sont réalissces, approximation 1légitime pour un

grand nombre d'applications e

Clest a 1'exposé de ces calculs,que sont consacrés
les dérniers chapitres de cette thése,tandis qu'ii a été juge
utile, afin de situer les différents phénoménes de 1la combustion
dans leur contexte physico-chimique et aérodynamique, de
commencer par une déscription générale de cette réalité
physique qu'il est convenu d'appeler ‘'combustion vive" et de

ces multiples maniféstations .

Dans une autre séction de la thése, on établira les systemes
d'equations qui régissent 1tetat des produits de combustion
s2insi ocue la méthode de résolution choisie; en fin une séction
sera comsacrée aux résultats de calcul de la température et
de la composition & 1'equilibre (fin de combustion)qui présentent
du point de vue pratique, un interet tout particulier, ainsi
gue 1'intérprétation des résultats sur la base de ¢

- 1'effet de 1la température initiale »

- 1'effet de 1la composition initiale (richesse) .
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II . I INIRODUCLLION

I1 est actuellement encore impossible de donner un
critére absolu de la combustion vive, qﬁi la distinguerait
de facon simple et mnon équivoque de tout autre phénoméne
d'oxydation ou de combustion lente, mais une définition
phénoménologicue est possible afin dentrevoir la mnature si

difficile & saisir de 1la combustion vive ‘s

II _ 2 BEFINITION

La combustion dimplique évidement la réaction entre
deux éspéces 1le comburant (oxydant) et 1le combustible (réducteur)

dans 1'ensemble constitue le milieu réactionnel e

Les mélanges utilisés en combustion sont constitués,
d'une part, d'un plusieurs combustibles tels que l'hydrogéne-
ou les hydrocarbures (kéroséne dans notre cas) et, d'autre

part, d'un comburant, généralement 1'air ou 1l'oxygéne .

II - % PHENOMENES DE COMBUSLION

La combustion est un processus chimique assez complexe,

~ni  mneut étre définie commse éteant 1'emballement d'une réaction

chimioue exothermique, rendu possible du fait de certaines

"5-



conditions adéouates -(pressiom, température, composition des
réactifs), controlé par certains phénoménes physiques (transferts
de chaleur et de masse) cui 1lui imposent des modalités

précises et des apparences diverses e

Notons que des nombreuses é&spéces intermediaires, de durée
de wvie plus ou moins courte, apparaissent dans la 2zone de
réactions La prise en coupte des réactions chimiques intervenant
dans 1la combustion nécessite une modélisation faisant apparaitre

les &spéces les plus importantes .

ITI . 3 . I . MODESLES ,DE LA COIBUSTION

Deux types de modeles sont généralement utilisése
1'un & chimie complexe, fait dintervenir en plus des réactifs
et des produits de la réaction, les éspéces chimiques inter-
médiaires qui pilotent 1a réaction, et dont la durée de vie
et 1les concentrations sont suffisantes por influencer le cours
de la réactione Ltutilisation du modéle avec chimig complexe
implicue 1la connaissance préalable du mécanisme cinétique des
tspéces chimiques intervenant, des réactions chimiques & prendre
en compte et des constantes des taux de réactions réspectifs,

or 1la connalssance simultanée de ces paramétres est trés

délicate e



On peut alors simplifier 1le schéma des réactions en
déterminant un systeme éguivalent, qui puisse représenter 1les

caracterstiques générales de 1a réaction de combustion .

Le plus simple de ces systemes équivalents est celui

correspondant a 1la réaction simple, irréversible du type :

combustible (F) + oxydant ( 0) K _‘)produits (p)

en présence d'un gaz inerte (N2) - La réaction chimique

s'exprime dans c¢8& ©€as par 1l'equation 2

Comt

\74_ F —— QJ. O""r & — \73 Ppra‘l,

{Z et i; + sont les coefficients stoechiométriques des
réactifs et des produits de 1a réaction ;
K + la vitesse de réaction dirécte .

dans cette relation, la vitesse de la réaction est indépendante

des concentratioms et dépend uniquement de 1la temérature selon

1a loi d'Arrhénius e

IT _ 5 - 2 PHENOMENE D) AUZO-INFLAMATION ET DE PROPAGATION

Suivant 1les conditions physiques et aérodynamique,

le phénoméne de 1la combustion peut prendre des modalités et

des apparence trés différentes e



i

Souvant, il débute par une réaction d'oxydation lente qui,
lorsque certaines conditions de température, de pression et
de la composition du mélange se trouvent réalisées dans
1'cnsemble du systéme, se transforme en oxydation vive ou combustion
vive, ou simplement combustion « c'est 1l'explosion, au sens strict

du terme, ou simplement auto-inflamation e

Dans autres cas (notre cas par exemple), ce méme mélange
étant maintenu & la température ambiante, si on y introduit
une source d'activation '"ponctuelle" (bougie a étincelle), on

provoquera une auto-inflamation localiséé .

Lorsaue 1’ auto-inflamation se produit localement la zone
de réaction au sein de la quelle se déroulent 1les réactions
de combustion peut, dans certaines conditions, se propager de
proche en proche dans le mélange fraise La zone réactionnelle

en propagation est appelée front de flamme o

Par ailleurs, la flamme peut elle méme se propager de
maniére trés différente; si 1le combustible et le comburant
cont  narfaitement mélangés au préalable, on parle de prémélange;
si, par contre, 1o phénoméne de propagation est contolé par
1a vitesse avec 1la quelle s'opére par diffusion le mélange

des réactifs, on parle de flamme de diffusion e



En fin, e¢n fonction de la nature du mélange et de certaines

conditions de confinement, la flamme en prémélange peut se
propager soit & une vitesse subsonique (déflagration), soit

4 une vitccse supersoniaue (détonation) o

II « 4 MANIFESTATIONS OBSERVABLES DE LA COMBUSTION

Durant 1la combustion, ils se manifestent a l'observation

(visualisation et mesures) 3
IT wilp I LA CHIMIE - LUMINESCENCE

Qui est notamment résponsable de la luminosité des

flaame « Ce processus résulte d'une trés grande concentration

de chalecur sur 1l'un des produits de réaction .
II - 4 - 2 LA CHIMIE-IONISATION

B Dont le mécanisme est similaire au precédent, et

oui conduit pour de nombreux combustibles a 1la formation

d'ions dans 1la zone de -combustion, conférant a la flamne

la propriété de conduire 1'electricité .



II - 4 - % LIdITsS D’ INFLAMMABILITE

Les proportions relatives - combustible comburant - ne
doivent pas étre trop éloignées des proportions stoechiométriques
correspondant & la “combustion neutre ¢ La combustion ne peut se
produire que si 1le pourcentage de gaz combustible dans

le mélange est compis entr deux 1limites inférieureet supérieure e

II - 4 - 4 RICHESSE

combustible
i comburant donnée
1rexpression (= —oaRpGSETFIETY"
{comhurant } stoechio

définit 1la richesse du milieu réactionnel *
si ;5 - 41 , mélange stoechiométrique (combustion compléte)
si 9? ‘(1_, mélange pouvre (combustion oxydante)

si ¢)1 , mélange riche (combustion partielle-défaut de comburant-)
II _ 4 - 5 POUVOIR COMBURIVORE

C est la quatité de comburant nécéssaire et strictement
suffisante ou'il faut délivrer a une unité de masse (ou de

volume) de ce combustible pour assurer sa combustion neutre .

- I0 -



II - 4 - 5 POUVOIR FUMIGENE

On appelle pouvoir fumigéne d'un combustible,
les quantités de fumées aqul résultent d'une combustion neutre

d'une unité de <c¢e combustible °
I = e s 87 ?DUVOIR CALORIFIQUE

C?est la quantité d'energie 1libérée sous forme
de chaleur par la combustion compléte d'une unité de «
combustible « on convient de cosidérer que les produits sont
ramenés aux conditions standards (250 ET I atm ), cecl
fournit un outil convenable pour la comparaison entre divers
combustibles  Dans les fumées, l'eau peut se présenter aussi
bien en phase 1liguide ou'en phase Vapeur; dans le premier

cas le pouvoir calorifique est dit "supérieur', dans le second

i1 est dit "inférieur" o

II _ 5 ASPECIS CHIMIQUE Ds LA COMBUSIION

Comme toute réaction chimicue, la combustion présente

un aspect thermodymamique et un aspect cinétique .

- 11 -



IT . 5> . I ASPECT THERMODYNAMIQUE

On appelle chaleur de combustion la fraction d'energie

chimicue 1ibérés par mole de combustible 3 (T, P,N) en =se trans-

8

formant en produit de combustion .

La chaleur de combustion est donnée par la différence
des chaleurs de formation du systeme réactif et du systeme
des produits «Bn réalité, & cause des valeurs des &auilibres
thermiques aux hautes “température attesinves dans la combustion,

les produite de combustion sont en vartie dissociés

exp : for st SR L RE L
i 7 7

Ha0 ol = =R Ha o .O/?"_,g_ A

Z o2
Les taux de dissociation sont une fonction de la

température et sont exprimés par les constantes d'equilibres

(43

KI(T) = [CO] [02]"Y [co2]

[E2 ]‘L[OH] / [H20]

K2 (T)

1}

7 ! - » & +
D ordinaire, les concentrations des éspéces chimiques

sont exprimées en pressions partielles ou en nombre de moles .

I1 est important de faire remarauer gue cet aspect permet
le calcul de la température de fin de combustion & travére la loi

de consérvation d'encrgie .



II = 5 = 2 ASPECT CINETIQUE

Cet aspect traite successivenent 3

1l w 5«2 <1 LE MECANISME REACTIONNEL DE LA COMBUSTION

I
I1 est totalement improbable ou'une collision entre

plusicurs molécules a la fois (une d'un hydrocarbure et plusieurs
oxygéne), par exemple : Q;%“ + II 02 ——= 7 CO2 + 8§ H20

(combustion de 1'heptane)

puisse avoir lieu . Cette propabilité est télememt petite que
la réaction demanderait un temps quasi dinfini, si telle était

la facon dont devait se déroulers

Bn réalité, chague réactionr aqui doit mettre en
jeu plus de deux(ou trois) vartenaires & la fois, se fait par
&tapes élementaires, (principe des transformations uminimales).
L ensemble de ces étapes élementaires constitue le umécanisme de

la réaction o

Dans la combustion, ces étapes élementaires font
intervenir non des molecules stables seulement, mais égalenment
des radicaux libres, et de plus ces étapes se succédent de Tacon
a former des chaines caractérisées par’ une regéneration continulle

des radicaux libres e

R



Ensuite, la réaction (réactivité) chimique de ces radicaux
est trés forte, d'ou il resulte une vitesse réactionnelle trés

él evée o

Enfin, les radicaux libres, non seulement sont régénerer,
mals ils pegvent en plus se multiplier, ée gui augmente le
nonbre de chaines réactionelles oqui theoricuement peat aug-
menter jusqu'a 1'infini, cet embalement de la vitesse réactionn-
elle constitue 1le fait oprimitif le plus caractéristique de

ce ocu'on appclle 1l'explosion e

radical libre: c'est toute partie d'une molecule qui posséde

un &lectron de valence solitaire ( § ,0H, O )e

IT = 5 - 8 - 2.‘LES VITESSES REACTIONNELLES

II = 5 =« 2 = 2 = I,VITESSES DES ETAPES ELEMENTAIREY

D}une facon générale, on peut expimer la vitesse
réactionnelle d'une étape élémentair en multipliant la fréquence
collisionnelle (des c&ilisions bi-particulaires, ou tri-particulaire
ou encore des collisions sur la paroi, suivant les cas) par la proba-
bilité complexe de réalisation des conditions reguises pour
que 1l'etape cansiderée puisse avoir lieu; ces conditions sont:

- la necessité que les particules aui entrent éen collision soient
bien les réactifs requls par l'etape considérée .
- la nécossité pour le systéme des particules qui entrent en

callision, de posséder l'energie minimale {energic dfactivation).



On peut applicuer cela maitenant successivement au cas
des différentes étapes ¢Elémentaires ocu'on recontre dans la
combustion : o
-- vitesse des étapes de propagation .

-= vitesse dec ramification directe «

— vitesse de rupture en phase homogéne .«

vitesse de rupture sur paroi .
II - 3 - 2 = 2. 2 VITESSE DE LA REACTION GLOBALE DE COMBUSTION

La wvitesse réactionnelic globale étant proportioe
nnelle & la fraction molaire des radicaux libres, elle doit

nécessairement s'ceélérer lorsque cette fraction molaire augmente .

L. réaction de combustion étant exothermiquey
son accéliration correspond d'ordinaire A& une augmentation de
la température dans le milieu réctionnel; ceci est une seconde
couse de l'accélération de combustione Cette auto-accélération
méne trés vite a un "emballement” de la vitesse réactionanelle,

qui constitue le caractére propre de l'explosion .
V-K + =xplosion .

o

&

S

fig » évolution de la vitesse réactionnclle dan

a) réaction lente « D) explosion

S



II _ 6 ASPECT AERODYNAMINUE DE LA COMBUSTION

Cet aspeet étudie 1la déflagration et sa propagation 4

des différentes vicesses, suivant oqu'elle se produit dans

un mélange inflammable au repos ou en écoulement,laminaire,

ou bien dans un mélange en écoulement turbulent .
La connaissance de la nature de 1l'interaction entre
la flamme et 1la turbulence est d'une grande dimportance pour

la praticue .«

En effet, dans 1la presque totalité des application ind-
ustrieclles 1la flamme se propage dans des conditions de turbulence
plus ou moins pronocées et le controle de ces derniéres constitue
un facteur imoortant dans l'optimisation des procédés « On se
"trouve ici devant wun cas type de l'incidence des conditions

zérodynamigues sur la combustion e
II - 7?7 RENDEMENT THERMOCHIMIRUE D/ UNE COMBUSTION

La combustion réélle d'une unité de combustible égage
une ouantité de chaleur é&tant inféricur au pouvoir calorifiaoue
de ce mBme combustible (& cause des pertes par dissociation et
ionisation), on convient de définir un rendement thermochimioue
représentant le rapport entre ces deux cuantites de chaleur

réspectivenent. Le rendement réel de la combustion est encore

- 16



inférieur au rendement thermochimique & cause des pertes par

rayonnement .
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CHAPITRE III

COMBUSTION DES CARBUREACTZURS



IIT _ I LES CARBUREACTEURS

On déstingue principalement deux oaualités de carburécteours:
-~ le carburéacteur t?pa "cérosene", designe JET (AI), & point
d'eclair élevé ( ﬁinimum31f%) et & point de congélatioﬁ de (223%),
- le carburéacteur type '"large coupe", désigné gJET B | melange
de distillat type kéroséne avec de 1ll'essence légére ct solvant,

son point de congélation est de 215%maxi .

IIT _ 2 DESCRIPFION DE LA COMBUSTION DANS I5S TURBO-REACTEURS

A la différence des moteurs a piston, dans les quels 1l'air
qui participe & l'evolution génératrice de la force motrice est
. b
adnis de maniére discontinu, les réacteurs sont parcourus par

un écoulement continu .

Le fonctionnement du réacteur reposant un accroissement
d'energie cinétique du fluide, accroissement ocue seule une
détente peut procurere La combustion doit étre precédée d'une

compression préalable o

ITI . 2 - I. LE TURBO REACTEUR

Quelque soit 1le turboréacteur envisagé, on retrouve
toujours 1les constituants suivant :

un compresseur axial ou centrifuge, comprim légerement 1'air

- I8 -



dugnente notablement sa température, et lui dimprime une grande
vitesse de tramslation, un¢ ou plusicurs chawbres de combustion,
au le combustible est injecté et bruld¢, ce qui améne une forte
augnentation de la température, enfin ce processus est términé

par une dilatation de ces gaz chauds venant de la chambre de
conbustion, et une tuyére d'ejection terminée par une buse de
propulsion, au les gaz finissent de se détendre, ce aul donne

l'accéleration recherchée e
III - 2 - 2 LA CHAMBRE DE COMBUSTION

La combustion dans la chambre d'un turborécteur se

caractérise par les ordres de grandeur suivante @
- l'air est porté _par compression_ a 223 / 573 °K sur les avions
subsonique, a ¥23°K sur les avions superscriques .
- le niveau des pressiﬁns sont modestes (qualoue bars) .
les vitesses de passage de l'air sont considérables (de 1l'ordre de
centaines de meFres par secondes) s X
- l'element "limite" de tout turboreacteur est la température d'entrée
en turbine, cette température est limitée a :

- 923 / 973 ° K ( au mini) sur turbine terrestres .

- 1275 / I373 °K (au mini) sur turbine aviation a ailettes

refroidies .

- 19 -



)
L' etude de la combustion dans la chambre et la définition du
carburant viseront donc & obtenir une combustion stable, sans sur-

chauffe des parois ou des premiers aubages de la turbine .

ITTI - 2 = 2 =« I ECOULEMENT DU FLUIDE DANS LA CHAMBRE DE'COMBUSTION

La combustion dans la chambre de combustion se
caractérise par un grand excés d'air; en effet, l'air provenant du
coumpresseur est divisé en @

- air primaire qui forme avec le combustible injecté, un mélange qui
assurera un début de combustion dans les mei  leurs conditios possibles s
- alr secondaire qui léche les parois extericurs de la chambre de
combustion emp&che que celle~ci solt portée & trop haute température;
compléte la combustion et abaisse la température des gaz brules &
une valeur compatible avec le fonctionnement continu des auhes
de la turbine .«

I

Remarquions que pour abalsser la température des gaz
brulés a une valeur accéptable, il faut un fort excés d'air par rapport
a l'air strictement nécessatre pour la combustion . C’est grace a cet
excés d'air qu'il est possible d'installer un dispositif de post-

combustio «



IIT - 3 LA COMBUSTION DU CARBUREACTLUR

Ddns un écoulement gazeux, la zone de réaction d'ume flaume
peut étre entrainée par l'ecoulement et se détacher de ltorifice
du bruleur : la flamme est soufflée =t le processus de cambustion

s'arréte .«

Les vitesses de passage de l'air & l'entrée du foyer sont
trés nettement supérieurs a la vitesse fondamentale de propagation
linéaire de la flamme, et il foudra donc trouver un artifice

pour éviter le soufflage et assurer la stabilité de la flamme .

a)- 1l'ecoulement est turbulent, la vitesse fondamentale
s'y accroit, sans toutefois éguilibrer les vitesses de passage e

b)= la stabilité ne peut étre ssurée cu'en apportant au
point d'iflammation un apport de chaleur suffisant pour que la
température permette & la réaction de coumbustion de (re)comuencer

en permanance a cet endroit .
Cet apport est assuré par les gaz chauds de la combustion
que le mouvement de l'air rabattre sur les orifices des bruleurs

grace a un dispositif judicieusement concu .

voir 1ig. representent les deux solutions de principe ==-=--- >
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fig fig-.

réalisation de l'ccoulement
inverse d'un Tluide par
disposition d'un obstacle
materiel perpendiculaire

zu courant gazZeux .

réalisation de 1'ecoulement
inverse d'un  fluide on donnant
un mouvement giratoire au

courant gazeux .



III - 4 REACTION! DE COMBUSTION DES CARBUREACTEURS

Los réactions de base ne constituent aqu'une partie du
mécaisme de combustion d'un carburéacteurs Lorsque 1l'on entre-
prend une déscription détaillé du phénoméne, 11l est nécessaire

de prendre en compte un plus grand nombre de réactions d'espéces

secondaires .

Les carbu#éacteurs, et la plupart des combustibles, brulent
également suivént des mécanismes camplexes de chaines ramifiéese.
Les réactions font intérvenir, autre les raiicaux O H,0H, des
éspéces intermediaires(formaldéhyde par exp 'CHO), des radicaux

carbonés telque CH3, CH, CHO .

Les réactions de combustion des carburcacteurs peuvent é&tre
précédées de réactions de craquage thermique qui condulsent a
des carburéacteurs plus légers et, cventuellement, & du carbone .
Les réactions de combustions sont accompagnées et suivies de
la formation d'oxydes d'azte, principalement NO suivant un schéma

dont 1les réactions majeurs sont :

N2 '+ O «—ai0 + N

N +02——>0NO0 + 0O

N + OH=—NO + H



III - 5 LES PROPRIETES DU CARBUREACTEUR LIV S A LA GOMBUSLION

Le mécenisme de la combustion dans un 4coulement & grande
vitesse est ecssentiellement une propagation . Le mécanisue

d'auto-inflammation n'est nulement utilisé .

I1 apparait donc aue, du seul point de vue de la combustion j;
aucune spécification particuliére n'est & demander au carburant.Mais,
pour qu'il y ait combustion, il est nécecssaire que le carburant, en
général utilisé sous forme liguide, puisse sevaporiser ct se mélanger

a l'air rapidement; la réaction n'ayant lieu qu'en phase gazocuse .

I1 doit done étre pulvériser en un nuage de gouttelcttes .
Donc, le mécanisme de la combustion dans Lles réacteurs & flux
continu est moins exigeant pour ce qui est de la structure de la
molécule du combustible - qu'il ne l'est do.s les-motecurs A pistons .
Les difficultés éventuelles ne peuvent provenir que de la formation
du mélange, du rayonnement de la flamme et des dépots de carbone
sur les parois du foyer .

'
Les spécifications tiennent compte de ces impératifs en

introduisant les tests de point de fumée, de luminosité de la flamne,

de teneur en aromatique, de point final de distillation, ot

partiellement de viscosité .



En plus de ces proprietés 1lides i la combustion, le combustible
utilisé dans les réacteurs doit posséder eertaines propricétés liédes
a 1'utilisation particuliére, conditiors en vol (évaporation,
la solubilité de 1l'air, la fluidité & bLasse température, la stabilité

thermique et les possibllitésé de séparation de 1'cau)e.

Comme tout carburant, ou produit pétrolier raffiné, le carburé-
acteur devra satisfaire cartaines exigences d'absence de corrosion,
de'permance de qualité au stockage, de possibilité et de sécurité de

manutention .



IV - I INTRODUCTION

Le mélange d'hydrocarbures, appelé kéroseéne, que nous
étudicrons, est un pétrole distillant entre 439/524 °K, de densité
moyenne 0,78 & 288 °K. 1'analyse élémentaire d'un tel mélﬁnge donne ,
en poids, 85 % de carbone et I4 % d'hydrogéne, ce qui correspond A&
la formile cumpirique moyenne Cn Hm avec n= I0.4 et m= 20.8 .

Le kéroséne est cbmposé approximativement de I0 % de carbures

aromatiques, 80 % de naphtiniaues et I0 % de paraffiniquese.

La combustion du kéroséne dans 17air provoause une &élévation
de température et donne lieu a la formation de certains produlis

de combstion .
IV - 2 HYPOTHESES D& CALCUL

Le calcul des températures atteintcs et les valeurs des con=
centrations des produits formés n'est possible aqu'en supposant

par hypothése la comhustion idéal, c'est-a-dire adiabaticue .

De plus, nous admettrons que :
- la combustion se propage continuement dans une chaanbre A pression
constante 3

- les pgaz sont parfaits et les produits de combustion formés sont

eniquilibre a toute température ;
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CHAPITRs IV

UONNEES THEORIQUES SUR LA COMBUSTION DU KEKUSENE DANS L’AIR



- les températures de 1'akr et du combustible & 1'entrée dans

la chambre de combustion sont constantes .

Enfin, nous supposerons pour simplifier les calculs que 1'air
est uniquement formé d'oxygéne et d'azote dans les proportions
25.2 % ge V2 ot 76.8 % de N2 + Quant au cambustible kéroséne,
nous supposerons qu'il est constitué seulement de carbone ot
d'hydrogéne avec une composition en poids 85.6 % de carbone et

IL. 4 %6 grhydrogéne .

IV - 3 COMBUSTION COMPLETE SANS DISSOCIATIONS 5 MELANGE PAUVRE .
(INTRODUCTION . EVALUATION DE LA TEMPERATURE DE CO/BUSTION)

En combustion compléte, le kéroséne b 1le dans 1'air suivant

la réaction chimique :

ChH’h‘\.}.(i'fDL\(\'\‘l- )(Ol'i‘g)“l?)___.)hCDZ.{..

+ H20 .;_q(h-b_Y"T) Or 4 B(4+Q) (‘”%)Nl

on désigne par :

A : 1l'excés d'air comburant ;
Z = ({‘L+ O{)-:irichesse ;
CP:}?Qle nonbre de molécules d'azote pour une molécule d'oxygéne .
le nombre total de moles de gaz brulés formées dans la réaction
précédante est |

M = n+ T+ O((h+%)+g(ﬂ-+0()(~h+7_2__) s (2]

-—

si 1'on considére des ghz parfaitement desséchés, le nombre de moles

/

devient %:h-—m_. (5)
ok

- 27 -



1es concentrations des produits de combustion formés cau et anhydride

carbonique sont ¢

of

a2 ©° = I00 x n. (4 )
™

agao % = 00X (5)

Bus

comme n = W , on & aco2 = 2120 et i1 reste de 1'oxygéne en

excés et de 1tazote quil ne participent pas & 1la combustion =

A& (m+ )

si les gaz brulés sont desséchés et totelement dipourvus d'eau,uugozo

et les titres des constituants du mélange sont *

28
O/ — 4
&COZ 2= a.coa‘f e = cLTC - ( 8 )

e
le rapport air/combustible p

N
B (o) 2Y( G + P 2) ) 95
CIRE Cn Hm

définit la richesse qu mélanges Si oA=0, la combustion & lieu en
nélange stoechiométriques En remplacant n,m,C,H,0, et N per leurs

valeurs dans 1leguation ( 9 ) on trouve i

a A =(at%) I4.70 ( 1)

c
1la valeur du rapport od v/ combustible stoechiométrique est donc :

St

L}
Y
!



Le calcul des concentrations des constituants du nélange
mortre que celles-ci  sont des fonctions de (équations 2= 4 _5-6 et
-7-); or, est relié , an rapport A/C par 1l¥squation (I0). Le¢s concen—
trations peuvent donc étre exprimées directement en fonetion du

rapport A/C et les :elations ainsi établies sont de la forme :

o o/ KT .
202 % = agp0 % = 10X xz7—3 o ¢z GLEER)
C
, Kt A _K5
ag, @ & 100, c (NE2 )
x’di‘,‘,lf
C
: KG.ﬁ%_
a5 % _ 100 _
N2 * = Kz &+ 5 ¢ 15 )
C

et KI, K2,iﬁﬁ +ess++ sont des constaantes numériaue .

Remarquons que nous avons @

( &)
K3

L'elévation théorique de température > ovoguée par la combustion
air-kéroséne peut étre calculée « Soit A/C = % yn rapport air
combustible donné. Dans. Ig de mélange on p.eut déterminer les concen—
trations [C] ,I‘JJ ,[II], [N] en atomes-gramme/gramme de mélange

des cuatre sortes d'atomes participant & la combustion .

- 29 .



Aprés combustion nous avons en présence les constituants

e= [p023 , f= {HEOJ - g:[OE] , h= iﬁ&] on stomes-gramme/graame de

mélange et 1la loi de la conservation de la matiére nous permet

d'ecrire

"

. [p-lz @ ,[li] =ely

L))
[o = mt et 2e ,[¥]=2n,

+

Avant combustion 1le mélange posséde une certaine chaleur

initiale‘QZ§préchauffage de 1l'air) et en fin de combustion la chaleur

totale du mélange est :

e Qf.ol + r QH30+ QZ’ = Q ’ . (I6)

&

@ et @ étant les chaleurs deformations do l'anhydride carbonique
Cop ho o

et 1l'sau .

Supposons que le mélange gazeux atteigne une certaine température T

que nous choisirons arbitrairement; on doit, si la température T

est
bien cholsie, avoir la relation @
— — ——T —T 2
(e C '+£C '+nC + 8 G )(T-joO):Q, (17)
U’z*"' ‘ HiD 5w P'NJ.- 300 . 0, 3ov
C? ,++vereprésentant les chaleurs spécifiqurs moyennes des différents
Coy.

constituants, entre 300 et 1 °K, A& préssion constante, conformément

aux hypothéses faites e

- 30 -




Bvidement, la valeur arbitraire choisie pour T n'est jamais
exacte, et 1'on trouve un écart ¥ A(J . Les valeurs des chalcurs

spécificues 4 la température T nous permettent dfccrire :

______,___.._;'L_.f_'?,_.A_Q“ ____________ .. ______

=+ (18)

T T T T — AT ;
e + T cr + nh C + g C
Col- Hvi rN'L Fal—

on déduit de 1la 'température théorique en combustion coupléte:

T =T K AT (19)

Ce mode de calcul des températurcs des gaz est assez rapide.

»

pfi & HOPKINS il exige un choix judicieux de la température T g

IV - 4 PHENOMENE DE DISSOCIATION
La consideration de la réaction idéal et compléte éerite nour
le mélange stoectiométrique n'est en réalité valable que l'orsague
la température de fin de combustion est suifisamment basse pour

que les molecules saturées produltes soient valables .

Vers 2000 K apparaissent des décompositions endothermiques

donnant liew & des molécules telles que CO,0H, etc ; puis vers

5000 K, apparait l'ionisation des molécules, c'est-a-dire la séparat-

ion des électrons péripheriques .

Le phenoméne de dissociation se traduisant par une auguncntation
du nombre de molecules, formées,et aussi,sensible & la pression,
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selon le principe du déplacement de 1'equilibre, il croit donc
guand la pression diminue et auand la températurc augmente, ce
oul souligne son importance particuliére pour les moteurs aéro=—

nautiques poussés fonctionnant & grande altitude .

Pour la combustion d'aydrocarburcs avec l'air, aa moins
lorsque ce dernier n'est pas chauffé notablement au préalable
et qu'on & affaire a des mélanges pouvres de telle soarte que
la température finale soit inférieur 2 2000 K environ, on
pourra toujours considérer comme valable le schéma réactionnel
suivant lequel font le combustible est brivté en €02 et H2O,
1vexédent de comburant internenant comme 112 masse gazeuse supp-

lémentaire a chauffer .

L’orsque au contraire les températures attelntes en fin de
combﬁstion sont telles oue le¢ phénoncne de dissociation devient
notable, ou si la richesse est trop grande et qu'il se produise
des imbrules, il est nécessaire de faire le calcul de la composition

des gaz qui peut s'ecarter d'un facon importante de la priciédente.

Ce calcul est effectué en supposant réalisées les conditions
d'equilibre chimique, 1'hypothése qui risque d'etre en défaut si
1la vitesse de déplacement des gaz est grande p&r rapport aux vitesses
des réactions chimiques « On cncadre dl ors le phénoméne réel par
1a consideration des deux cas extrémes d'une evolution en constant
Gouilibre chimique et é'une 4volution seulci:ement thérmodyngmique pour
une composition figée & une ctat déterminé nlus ou molns conventionnel




IV - 5 COMBUSTION EN TENANT COMPTE DES DISSOCIATION
MELANGE PAUVRE

Les atomes présents sont C, H, O, N ot les réactions dc

dissociation entre, H20, CO2; N2 ) et 02 sont !es suivartes 3

C02 ———C0 + ;{oa (1) N2 ———2N (4)
H20 ——=Hg2 + 102 (2) He ——=20 (5) (20)
H20 ——— OH + ;_Ha (3) 02 ——=20 (6)
< I N2+ I 02 —=N0 (7)
2 2

la réaction globale d'equilibre s'ecrit :

Cne Hnh — r}l coz + n, CO + n’HEO + néOH + nSHE + n‘ff + nQO?._ + n?O
+ n Nz + n NO
B 10

Désignons par e =[C02], r =[H20], n =[n2], g =[02], 5 =[co], 1 =[u3

s :IPHJ, p =[NQ], les concentrations em atomes-gramme /gramme de

mélange des divers produits de combustion, la soume de ces concentrati
ions étant égale &2:- Les équations de la balance matérielle du

gsystéme wont :

[c]=e+ ;. _
[0]:26+j+f+2g+s+p : (21’)
[A]= 21 + 2¢ + 5 ;

[H]: = il SR

En supposant que la pression P, constante par hypothése durant
|
la combustion, est égale a une atmosphére, la loi d'action des masses

appliquée aux éaguilibres chimiques (réactions de dissociation} nous

= AN




fournit les relations suivantes :

W

[CO][OE]A; Ke = Kpco %?)”2

[co2]
ou =
I (22)
e (2-"._)%': Ko, avec Kco = ——uno
J 5] Kpeo
et 3
I
PR
.2 xfﬁl.; Kd,0 en posant KH,o =
ip 3 : KszO
I
a
£ ,‘_2_)= Kol ; Ko =
) L 1}{)]’{
: > = Kno ; r Ko = K‘PNO
th)* () 2

les valeurs des constuntes d'equilibre a la pression de Iatmosphére

sont données dans des tables en fonction de la température .

Liensemble des éouations (22) permet de déterminer les concen-—
trations des diiférents comstituants du mélage . Pour cela les
concentrations p, s, 1, et j peuvent &tre considérées comme petites,
comparativement aux concentrations e, f, g et h .

Ayent déterminé les concentrations g , f , g » h et la température
Tyen combustion compléte, on suppose gue l'intervention des dissocia-
tions provoque un abaissement de température AT’ et l'on choisit

5 > J."'I.{ Fl’
arbitrairement une température I = Ti-Al .

= Bl -



Admettons que e, £, g, et hitotalisantzisoient solutions des

équations (22); on peut alors calculer :

e (.é'_ )‘»1; L ( _2_‘,_1)‘4. ;
1 Kcol g 1 Kkigo 8

£ (2t Sl
% Tkon (T) 3 'p1= Lo (mxg)* ,

- /
les constantes d'equilibre étant prises a la température T, .Connai-

ssant jt s 1

4 35 et p, on corrige les valeurs ei,fi s gi,hisupposées exac

exactes en éerivant cue 't

1 _
e:“[CJ'J ; ggz-'i_([ol'ze-&'f;" J,~ 5-p) ;
' 1
f,= (E]-21 - s, 5 b= 2 ((W-p) .

A partir des valeurs e

A 8, » h, ainsi obtenues, on calcule

] & 15 -
12', ;j4 » 5D, et 1'on poursuit jusqu'a ce que =

5 == 85 P=

h h-z H }?,,_'-4 jfjhﬂ lfl f-1

Les concentrations étant ainsi déterminées, on calcule la
température de combustion en effectuant le bilan énergétique  du
systéme, mais en tenant compte de tous les constituants du mélange o

On calcul #a( ot #AT et 1l'on en déduit T,= T, + AT .

IV - 6 POSSIBILITé DE FORMATION D'AUTRES PRODUITS DE COMBUSTION

Nous pouvons signalé cue certaines riactions pouvaisznt se

produire a partir des différents produits de combustion formés .

e (SIS o



Nous n'avons pas tenu compte de ces équilibres et nous avons
admis que leur rdle était négligeableson peut, ainsi, justifier
ce point de vue par leurs concentrations qui sont cxtr8mements faibles
g

- formation de IETHANE 'CH4 ;3 2000 °K, Ko = 100 { mnélage pouvre)

- formation de ALDEHYDE FORMIQUE: HCHO % - 1072 a 2000 °K

- formation de 1'AMMONIAGC. NH3 % = 2 uIO-1é 2000 2K .
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CHAPITRE ¥

THEORIE DE CALCUL DE L’ETAT DES PRODUITS D& COMBUSTION

TEMPERATURE & COMPOSITION
ADIABATIQUE CHIMIQUE




Y. I INTRODUCTION < DEFINITION DU PROBLEME o

L'estimation de la température de combustion n'est possible
que si la composition ideal d'equilibre est connueCe calcul résulte
du hilan entre les calories dégagées par la réaction et celles
absorbées par 1l'echauffement des produits de réaction, et par les

processus cndothermiques de formation de ces derniers .

Le systéme d'equations a4 résoudre comprend @

- les éaqugtions décrivamt la balance matérielle du systéne,

une pour chague sorte d'atome;

-~ les équations déerivant (représentant) la loi d'action

de masse appiliguée aux éaquilibres chimiques de dissociation

]

- 1'equation représenhtant le bilan énergétique du systéme .

La température des gaz de combustion dépcond @

- de la nature du combustible et de la richesse du mélange ;

- de sa température d'injection et de son état (gaz,liquide,

solide) ;
-de la température initiale de 1l'air;

- de la pression, celle-ci intervient sur les équilibres de

dissociation influencant le bilan thermigque final .

1

Le probleme consiste a élaborer un programme de calcul permettant
la résolution du systeme d'equation des relations des équilibres

chimiques; ces calculs, qui permettent, a partir :

-t -



- de la compousition du mélange carburé et des chaleurs de formation ;

des constantes des équilibres chimiques ;

- des chaleurs de formation des produits résiduels ;
-~ de la variation d'enthalpie molaire des produits de la réaction
entre la température de référence( 0°K OU 2)3°K) et la température
des gaz de combustion.;

de calculer la température des gaz briilés, ia couposition du mélange

résiduel, l'enkthalpie globale et l'enthalpie sensible, ctc .
V - 2 CALCUL DE L’ETAT DES PRODUITS DE COMBUSTION

Dans les conditions de l'equilibre thermodynamique, l'enseunble
des propriétés thermodynamiques des prodults de combustion est
déterniné lorsque sont données @

- la composition chimicue élémentaire en nombre d'atomes de chague

cspéce (formule brute du mélange)

- deux grandeurs thermodynamiques indépendantes .

La premiére donnée fait interwenir la composition centésimale
du mélange; elle dépend de celle du combustible,de celle du comburant,
ainsi que de la richesse définie par le quotient de la quantité
de combustible i.celle du comburant divisé sar la valeur de ce méne

rapport a4 la stoechiométrie o
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Quant au couple des variables thermodynaniques a considérer,
il est déterminé par la nature du propléme a traiter; deux de ces

couples se présentent le plus fréguemment en pratique .

Le plus simple est le couple presslon-température et le couple
presslon-enthalpie qui est utilisé pour déterminer l'etat de fin
de combustion adiabatique & pression constante et notamment

la température de la flamme

Pour un couple de variables donné le probléme consiste a
caleuler les grandeurs caractéristiques du mélange :
- la compositicn,' ce qui fait intervenir autant d'inconnues qu'il y
a d'espéces chimiques dans le mélange ;

= les grandeurs thermodynamiques, par exemple 1l'enthalvpie H,

1l'entropie S, etc .

V - 3 METHODE DE CALCUL

(i

Dans les combuptions avec l'air, on truvaille & peu »nr

o
toujours en mélange pauvres Clest seulement ainsi gue 1'on oneut
espérer obtenir une combustion compléte puisque le mélange ne peut

Jamais Btre parfaitement homogéne. I1 faut donc trop d¥air pour

briler & coup siir tout le combustible .,



V<35I HYPUTHESES

En plus des hypothéses sur les produits de la combustion

sans dissoeiation 3

~les gaz sont assimilés a des gaz parfaits «

~la combustion ést aéiabatiquc .

~les énergies cinétique et potentielle sont négligeables .

Les priﬁcipales réactions de dissociation sont les suivantes °
(équations fictives)

1 y i

5 0 5 0 (I) o, = -t 0, —5c0 (@)

21,0 + <L o OH & E. 0wt o I 5

= B0 ) SR T O)
1 o

5 B0 - 0 it (3

...%_ N, + __%.. 0, —> NO (6)

pour la réaction globale de combustion avee dissociation (voir ch IV-5 )

Ve3.2 BILAN DE MASSE

I1 convient d'ecrire avant tout les équations rclatives
4 la composition du syspéme car cette détermination est indispensable
dans tous les cas pour le caleul des grandeurs thermodynamicues e
la composition du mélange dépend d'une facon zénérale de la température
et de la pression (ou du volume spéecifique ) par l'intermédiaire des
phénoménes de dissociation qui jouent un réis important aux tempéra-

tures élevées.

- 40 o«



Les équations aui régissent la composition s'obtiennent en
exprimant la condition de 1l'equilibre thermodynamiaue, c'est-i-dire
en écrivant que 1'enthalpie libre du mélange est mianlwum . Cette
grandeur thermodynamique peut s'ecrire @

g = E:Gm Nin
le nombre de moles du ;;mposé m est Nm, sachant cue les variables
Hm ne sont pas indépendantes; elles sont liées par les &quations
de bilan exprimant ocue le nombre d'atomes de chaque élément reste
constant :

= Z‘ agin=-a; = O

binY

ajﬁ nonbre d'atomes d'espece J dans la molécule mn ;

ajo= nombre total d'atomejdeans le nmelangc .

le nombre des écuations fj = o est égal é,Gg, nombre d'especes
atomigues présentes dans le mélange
le nombre total d'especes chimiques étantg ,le nombre de variables

indépendantes est ( Oy =05 ).

A ces relations doivent etre adjoint celles qui traduisent lea loi
d'ecuilibre qui peut s'exprime au moyen des pressions partielles ou
des nombres de molécules, les produits considérés étant assimilés &
des gaz parfaits « par exemple, l'equilibre co,5co +-% o, 5@ traduit

par :

----------- = Keo (T) ou avec Pco, = Nego, =w=n



. 4,
d'ow Neco, = keco, (T) Nco ROZ(E_)
: N

on établie de la méme maniére une &uation pour chacune des dissociati-

ons indiquées .

Le nombre total

It =2Tﬁm; avee  les expressions precédantes, la loi d'equilibre peut

se metire sous la f

1‘1!;-( ( P

Les constaates
et qu'elles peuvent

dynamique relatives

On est dés lors
Re (richesse) et T1(

de déterminer les i

Le systeme d'eq

de moles a l'etat gazeux est désigné par

orme ¢
)(10- gaqu

= Km

d'eauilibres Kj ne dépendent que de la température -

étre calculées A partir des grandeurs thermo=

aux constituants de chague éouilibre .

en possession, pour une valeur déterminée de

température d'entréé),de équations permettant

nconnues Nt ’qu_ goe e N N .

uations est de la forne:

- 1 - ; - e 2
%g:ajm Nm - ajo,_ (0] (4 équations) (25)
jz Nm = N ( I &quation) : (26)
. : (A-58im)
N 0
_____ B RENR G S 6 matione ) (273
] [l N

!



Vo-3.3 BILAN D'ENERGIE

La détermination des différentes formes d'énergie mises

une application du premier principe de la thermodynamique, par

l'utilisation de 1l'énergie internee.

Si 1'on suppose que la combustion s'effectue sans échange
de chaleur ni de travail avec llextérieur, ce qui est trés approxi-
mativement réalisé dans la pratique, la chaleur de réaction est
entiérement utiiiséc a4 chauffer les gaz hritlés: l'enthalpie du
fluide en déplacement est constante, de sorte cue dans le diagramue
h-T si(:)représente l'etat des gaz (mélange) avent combustion,
le point(g)représente 1'état des gaz brilés, dont la températures Th
corfeSpond précisément a la conservation de 1'enthalpie (voir iy, )

I1 stagit alors d'une combustion isobare et adiabatique
pour autant gue 1é$ pertes par radiation soient négligeables,
le probléme revient a écrire la relation d. base sulvanle relative
aux emthalpies par gramme 3

( Hréactifs)qu (Hproduits)Tb

la température initiale des réactifs est désigaée par Ti; elle peut
éventucllement 2&tre la tewpérature résultant du mélange de deux

fractions se trouvant & des températures différentes .
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FIG V.I détermination de la température de fin d~ combustion

La température de fin de combustion adiabatique est donc
1'abscisse du point(:) aui peut étre déterminée par le calcul ou par

un procédé graphique .

Le calcul Ide 1'état des produits de couwbustion, fait intervenir
uniquement les différences entre les grandeurs thermodynamicues du
systéme apréé ct avamnt la réaction; il n'est donc pas nécessaire

T
d'utiliser les valeurs absolues de ces grandeurs,mais des valeurs
quil peuvent étre définies par rapport & un systéme dc réfiérence
convenablement choisi afin de faciliter les calculs . Généralengnt

ce systéme de référence est choisl de telle sorte que toutes

les enthalpies ou énergies internes soient positives .

I1 est par ailleurs assez aisé de déterminer la chaleur de
réaction qui 4 pression constante est égale & la variation d'enthalpie
changée de signesCette derniére est généralement répertoriée & une
températufe standard To conventionnellement prisc égale 4

la température ambiante(25°C) de sorte que pour une masse unitaire @

3 ‘@Y - o = = - H 3a =
( Hreﬂctifu)rro ( Hpmduitu)To = (QP)TC = (‘f-\-' )I‘k ctif

C%o désigne la chaleur de réaction par unité <. masse du mélange et
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a oression constante .

A une température différente de la teuwpérature standard on peut

écrire

T T &
(R Jp ((;Z)To +j( Cp)réactifs dT - j(cp)produits ar .

Tle '5

.V - 3 - & CALCUL DE LA TEMPERATURE DE FIN Il COMBUSIION
ET LA COMPOSITION

ADIABATIO U

Ltenthalpie du mélange étant déterminée, hi, le calcul
consiste a déterminer ia température pour la quelle l'enthalpic des
gaz brlilés a cette valeur. I1 suffit d'associer au systéme d'équations
donnant la composition d'équilibre en fonction de la tempiraturc
cette derniére condltion, ce nui donne :

.---.-a--oo-ooa--.oau--ooooo-ouc////////-oo-o.o--.----oooo-o-

" e 48 s e

I{ = LR I R I B ) 25
z ajm m ajo 3 (25)
N P \(4.-2%}
= Km .-..........(2?)
TT 52 )/

v
ZI‘Im Q@'* ZHm/Cp}n dl = ha ---....(-28)
(o]

sisieia’s vialow)s ciosintsiesisimie s Sieieiaswiond Sl LA LSS ciesinieie sl ivises sio s lssisisisislinieiee s

avec ¢ a, = nombre d'atomes d'espece j dans la molécule m ;
Jm

a3 = nombre total d'atome Jj dans 1l: melange;
(o}

Nm - nombre de moles du composé m;
Ni « nombre d

@

moles du compo&é ij;
N - nomhre de moles a l'etat gazeux; P - pression partielle

Km = constante d'equilibre ;
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@m - enthalpie de formation molaire d'une épece chimique m;
Cpmy = chaleur spécifique de 1l'espece 1 (Cpi = £(T) )

h1 = enthalpie du mélange frais .

V.3 _5 APPLICATION W HYDROCARBURE KSROSEWE G, H

la méthode de calcul de l'etat des gaz en fin de combustion,
ainsi que les estimations théoriques des grandcurs nécessaires aux

calculs ont fait 1'objet des deux sections précédentes .

On considérera dans ce qui suit L1'application & notre
cas gqul se pose souvent dans la pratique: a savoir la détermination
de la camposition et de la température des gaz ayant subl la

combustion & pression constante .

On considére un foyer sphérique supposé parfaitement,
homogéne et a&iabatiqueo On réalise, damns ce foyer , la combustion
permanente d'un mélange d'octane (keroséne) (%?%g) daws 1'adir, a
une pression d'une athsyhére a4 une richesse rc et & une température

d'entrée T1 (K)

V S5-I Calcul de la température de combustion compléte

La combustion compléte s'ecrit :

rc CBH1B + (n +._‘rfn:) (0, + 3.76 N,) ——p» rcn CQ + rc n H,0+ (n +7$Hvl) x

a7
_~—

[a- re) g+ 5.76 i,
avec n = 8 , et m= 18
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le nombre total de moles des produits de la combustion est

HNT = rc¢ (w/4) + (n+ w/4) 4.76 (29)

Le premier principe de la thermodynamioue entre la température
initiale T4 et la température de combustion compléte Te s'ecrit -
li(T1) = H(Tc) 0]
avec : H(T1)= rc Hey Hy(T1) +(50/4) Ho, (T9) +(5U/4) 3.76 Hy, (T1)
H(Tc)= rcx 8 ch,(?c) +f I3/2) rc Hy,0 {Tc) + (50/4) [(‘l— rc) A

ﬁoQ(Tc) + 3.76 HNz(TCﬂ

sachant que 1l'enthalpie de 1l'espece est donneé par
T

HL ()= Hi(T0) + [ cpalk e
B To n
avec Cpi (T)=2EA1 .J27§ s Adn : coefficients donnés
h-1 I00 :

par une boucle de calcul on determine Tc¢ car :

- H( T1)  est connue pour 1la température d'entrés T
~ H( Tc) est calculé par une boucle jusou'a ce que le premier
principe sera vérifis .
V-3-5-2 Calcul de la température et la composition & l'équilibre .

( methode des constantes d'equilibre )

Onveit que pour l'etablissement d'un nombre d'equations
suffisant & la discripition stoechiométricue du systéme, la connaissance
des réactions simples qui s'y déroulent effectivement n'est pas
indispensables. Il suffit de connaitre tous les corps aul se présentent

en quantités importentes dans le mélange réactionnel.
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Parmi les corps on choisit un certain nombre de composants
primaires de fagon que chaguc autre corps(composants secondaires)
puisse 8tre formé par une réaction hyvothétique, mais exacte au point
de vue stoechiometrigue. Les éoguations de ces réactions d- formations
hypothétiques p&ur tous les composants secondaires forment alors

un ensemble suffisant de réactions indépendantes du systéume.

Dans notre cas €O, ;H,0, 0,, Noont été choisis comme composants

primaires(de base); & la température plus élevée, les produits de

combustion a ecomsidérer sont : CO, ,CO,H,0,0H H H 0, 60,N, NO
tmzf&-&(i )2 5 4) :";6 &' 8)3 i.a)
* 5G4 Jbqu_at:ionsde conservation des atomes (en 25) nous donue

les atomes présents sont C,H OB .
d'aprés la réaction globald d'équilibre :
nt n,= 8 re ++++.+. atome de carbone
Smtntn+t2n_ = I8 rc......atome de 1'hydrogéne
2 n,+ n,+ ot n,*2 n * n,t n = 2(8 + I8/4) ...atome d'oxygéne

2 n g+ n = 2x3.76 [ 8 + 18/4) «+sssatome d'azote

Pour adopter ces équations aux éauations d'é&uilibre, convenons
de raiscnner sur une mole de gaz brulése Ceci nous introduit

la condition supplémantaire :;;Xi =
L

Soit X= “é_ la fraction molaire de combustible produit une
NT

mole de gaz brulés, les équations de conservation des atames sont alors :
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Xc:fK:Br& T
7 co NT’ ( )
2 XH;E X+ X+ .ale: BNTE eee(33)
2 Xk Xt Xb Xk 2 X4 Xp+ X = 2x(8 ;rIB/q_)H oo (3h)
2 X+ X =7.52 (8 + I8/k ) ee e 435)
1 v NT

avecz){i =1 s ee(36)
4

t44 Equations d'equilibre s'écrivent dlapres la forme génerale

(éq 27 g avec P=Po=1arm »

Xo = Kpo( %o, )** s ()
XoH = Kp, x (Xtizo)" (Xo, )" B oo e wi(55)
Xt = Kp, « ( Xrgo)™(Xa, ¥ e s sen s (39)
Xeo = Kp,x(Xco,) (Xo, 7 s 0, o e )
Xiy= Kp_ « (XHz0) (Yo, J* ol e G
Xaote Kp 40ho, ) (Foudt e 2

A

nous avons maintenant onze inconnues Xi et NT, et les onze équations

de (32) a (42) .

Nous allons maintenant, pour trouver la température d'equilibre,
calculer 1la composition et l'enthalpie du systéme pour deux tempiratures,
car dans la praticue, il est plus simple de faire le calcul pour
des températures encadrant la température de fin de combustion cherchée
et d'en déduire 1a-valéur de cette températurce oar appli?ation du
vremier vrincipe; en considérant, ce qui est tout a4 fait justifieé,
qgue dans éet intervalle de température, l'enthalpie du mélange a
1téquilibre varie linéairement en fonction de la température s

l'intervalle : T%; Te et T%; oo Ol P T4
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Pour réspudre le systéme dtéquations, il est nécessaire de faire
les calculs des constantes d'équilibre a Tg gt Te, ; les expressions

générales sont données par les relations suivantes =+

1n kaz__LAGf; (T) iqoo---(L}s)
RT

AG:‘K (T) = AHk (T) o Ay ASI:_' (T) <o (44)

AHx (T) = Z. M HL (T) cveee (45) = .
T
Hi (T) = H?L ('.i;) +£Cpi aT o.-.-(}-{-G) ' Cpi (T):Z Ain —-_....I_.)
ASk (T)= Z Si (T) Seene )
T
S1 (T)= Si (D) + Coi af  «ve.o(48) avec T,- 298 'k
T 1
T

avec : Kpk : constante d'éguilibre de 1'éguation d'équilibre Ic

AGk : variation de 1'enthalpie libre de lféguation d'équilibre k

AHk " n L de 1l'équation d'équilibre k
&si: . n " 1'entropie 1 1" 1 1"
Hi et S5i : enthalpie et entropie de l'espece i .
Cpi‘ ¢ chaleur spécifique donnée en fonction de la température .

333 Calcul des compositions & Tci et Tq& t~ il est maintenant possible

de résoudre le systéme des équations (32) 4 (42) pour chacune des

ct TCL L)

températures Tqi

On peut résoudre le systéme par approximations successives, en

comme solutions intiales les veleurs de la combustion compléte .

NN= 7.52 ( 8+I8/%) oo+ JJOMBRE TOTAL qtatomes d'azote

Ng: 8 re o et AL " i de carbone
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qu 2 (8+I8/4) ssesesase..nombre total d'atomes de 1lloxygine

I{}I‘L: Id e ™ .r s’y snviwins " " " f_llhydro.":v‘!l
NI ( I8/4 )re +4¢76 (18/4 +8) ....le nombre total de moles des
prcduits de la combustion
posons- H:,B ,‘ ii:I5

conditionsintiales sur les fractions molaires :

X02(1)=((N+M/4)*(1-RC))/NT(1)
XH20(1)=(RC*M/2)/NT(1)
XN2(1)=((N+M/4)*3.76)/NT(1)
XCO2(1)=RC*N/NT (1)

XH2(1)=0.

XOH(1)=0

XCO(1)=0.

XNO(1)=0.
A(1)=2*XC0O2(1)+XH20(1)++2*X02(1)
B(1)=2*XH20(1)

C(1)=XC02(1)

D(1)=2*XN2(1)

pour 1'approximation (1+1) nous aurons les relations -

pEoEee * _ RELATIONS D'EQUILIBRES  cocmmcccmccmmee @

XO(I+1)=KP(1)*(X02(I)**0.5)
XOH(I+1)=KP(2)*((XH20(I)**0.5)*(X02(1)**0.25))
XH(I+1)=KP(3)*((XH20(I)**0.5)*(X02(I)**(-0.25)))
XCO(I+1)=KP(4)*(XCO2(I)*(X02(I)**(-0.5)))
XH2(I+1)=KP(5)*(XH20(I)*(X02(I)**(-0.5)))
XNO(I+1)=KP(6)*((XN2(I)**0.5)*(X02(I)**0.5))

g--=--=-- X RELATIONS DE CONSERVATION D'ATOMES W —--cc-coooo——- :

A(I+1)=(NO/NT(I))-XCO(I+1)-XOH(I+1)-XO(I+1;-XNO(I+1)

B(I+1)=(NH/NT(I))-XOH(I+1)=-2*XH2(I+1)- XH(I+L}

C(I+1)=(NC/NT(I))-XCO(I+1)

XO02(I+1)=(A(I+1)/2)-(B(I+1)/4)=-C(I+1)

XH20(I+1)=B(I+1)/2

XCO2 (I+1)=C(I+1)

XN2(I+1)=1-XH20(I+1)-XCO2(I+1)=-X02(I+1)=-XCO(I+1)-XOH(I+1)-XH(I+1)
-XO0(I+1)-XNO(I+1)-XH2(I+1)

D(I+1)=2*XN2(I+1)

NT (I+1)=NN/(2*XN2(I+1)+XNO(I+1))

e BN DU G Y S M e e e e @
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844 Calecul de la température d'équilibre.

Pour déterminer la température de fin de combustion, il Tfaut

calculer 1l'enthalpie des prodults de combustion & Te et & Tc

H (Tc,) _Z n, Hi ( Tc,) = NI le Hi (Tec,)

15
T (fe,) = n; B (Tc) —h‘rzri Hi (Te,)

la combustion étant supposée adiabatique, nous aurons:
Iier principe : H(T1) = H(Tep)

la température d'équilibre par linéarisation de l'enthalpie

T(gq - Tcl . H(TCO‘ ) - H(Tcz)
- = e d¥ou Teq = wess
Tci o Tcz, H'(Tci } - H(Tcz)

t44 Composiion des gaz brulés 4 la température d'éguilibre.-

pour déterminer la composition des gaz brulés & la tewmpérature
d'équilibre , 11 suffit Ide suivre le méme raisonnement pour
obtenir les constantes djéquilibre (methode déja citée),les fractions

molaires des différentes espéces sont alors calculées par larésolution

du syséme d'equations (conservation d'atomes - d'équilibre)

-k

L
'
pour les résultats --» voir fichier - 2eme VERSIOH-%
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VI - I INTERPRETATION DES FIGURES

En fig (I.I), on a représenté 1'influence de la température
du mélange & 1‘eﬁtrée Te sur 1a variation de la température d'éapi-
libre des gaz brulés Teq en fonction de la ric¢hesse; on note gu'un
prechauffage du - mélange est néfaste, car il ar gmente le nourcentage
de molécules dissocices, on remarque sur la figure qu'tau fur et a
mesure de 1'élévation de la température du mélange (surtout de ltair),
les courbes de tempéfatﬁre en fonction de la richesse ont des formes
de plus en plus plates, les maxima se déplacent vers les nélanges
riches (Rc¢>1). Lesg vempératures de fin de¢ combustion n'augmentent
pas aussi vite aue la teupérature d'entrée, car de nombreuses
réactions endothermiques de dissociation absorbent unc bonne partie

de 1l'energie  apportée par le mélange préchauffé .

Les températures de fin de combustion du kérosine briilant

dans 1'air sont voisines, pour 1les conditions d'injection normales ,

de 23%00 K .

En rig (I.29, on 4 représenté l'evolution de la température
théorioue des mélanges air-kéroséne eu on peut voir l'ccart existant
eutre la température d'éouilibre et celle de combustion compléte

2

dile 2 1'effet de dissociation e



Ep fig (L.3), on a représenté la variation de 1l'~nthalpie
des produits de combustion en fonction de la tenpérature d'entrée
et vour plusicurs valeurs de¢ richesse du mélange , ce qui donne
A des réseaux de courbes tels qu'il est représenté sur la figure -

I1 suffit de couper ces courbes par l'absice T pour avoir

l'enthalpie des preoduits, pour chague richesse du mélange.

Ces courbes f>urnissent dimmédiatement 1l1la remaraue ocue

1'cnthalpie augmente avec l'augmentation d= la température d'entrée .

Sur les figures (II.I) 3 (II.5) on a représenté les variations
des concentrations des moles formées de toute espéces en fonction

de la richesse, pour chaque températures d'entrées.

Pour une température donnée, nous pouvons voir clairement
1'etat de variation de chaque espéce des produits de cowmbustion .
nous examinerons sucessivement es divers produits de combustion
formés :

- CO : 1la concentration en CO d'abord négligéable nour des
richesse trés faible(voisinage de O.5) devient notable & partir
de 0.64 « la quamtité de CO formée croit ensuite treés rapldement,

et elle continue d'augmenter au voisinage du Xc stoechiométriocue
par sitite de la formation de CO de combustion .

- CO2 : 1'smhydride carbonloue, produit permanent de la combustion
du kéroséne, est en proportion d'aﬁt&nt plus élevée que la quantité
de comhustiblé utilisée est plus grande.mais ceci n'est exact

aue jusqu'an richesse stoechiométricue; pour des richesses plus riches
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11 se forme du CO de combustion aux dépons du CO2 et la concentration

de ce dernier décroite.

- NO : du fait de la valeur élevée de la constante d*équilibre ,

la quantité de NO formée est notable, ol la concentration des
autres produits de diésociation peut étre considérée comme négligeable .
La teneur en NO croit constamment avee la température , cl'est-d-dire
avec la quantité de combustible utilisée « Mais des richesses plus
élevées les proportion de NO diminue, car il n'y a plus suffisamment
d'oxygéne pour que la réaction se produise dans de bonnes conditions ;
- H2 : la quantité de H2 formée commence & devenir A partir de 0.7
et crolt cnsuite constamment avec la richesse cn combustible ;
- OH : méme aux richesses pouvres la conco.tration OH ecst assez
importante vis-d-vis des autres produits ‘de di. jociation. la concen-
tration maximum est atteinte au richesse stoechiométrique ;
~ 02 : 1a concentration en oxygéne dimtnue constamment avec la richesse .
la guantit8' d'oxygéne est nulle lorsqueRest stoechiométricue, dans
le cas d'une combustion compléte sans dissocitions,avec le

phénoméne de dissociation , la concentration en 02 devient nulle pour

une valeur plus riche ;

- N2 3 varie faiblement avec la richesse , mals on remague la

diminution de la concentration constamment avec la richesse :
- H20 ET €02 : la quantité de vapeur d'eau formée est
identique & la quanti}é de CO2 tant aque les concentrations en OH et H2

ne sont pas notabless La concentration en H20 croit avec la quantité

de combustible utilisée jusqu'ad un ravport (richesse) plus riche

que le stoechiométriaue, puis décroit ;
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O EI'H : on remarque 1les faibles proportions de ces éspéces, mais
on peut remarquer la faible augmentation de ces pronortions en

fonction de la richesse .

Bour voir 1'influence de 1la température d'sntrée sur la variation
de la concentration de mole formée de chagues espéces , nous avons
tracé les graphes (fig (III.I) & (III.IO0) ), d'ou tirer les remarquess:

= vour les espéces : NO , H, CO, H2, 0, OH
augmentation de la Vapiation de la concentration de mole formée
de tout ces ESpéces,dﬁwau phénoméne de dissociation a4 haute
température .

- pour l'espece : 02
augmeﬁtationde la variation de la cacentration de mole formie faible
dia & la consomation de 02 dans la combustion .

- pour les éspéces :H20 , CO2
diminution de 15 variation des concentrations des moles formees,
dli au phénoméne de dissociation & haute température .

- pour l'espéce : N2
faible diminution 48 la variation de la corcentration de mole

formée dfi & 1'augmentation notable de la température de combustion

oul fait l'accroisrement de l'enthalpie spécifioue des réactifa .

En dernier lieu on a representé fig(LiV.I) et fig VeI a(V.5) «

la premiére montre 1la variation des moles formées de toutwsles
espéces en fonction de la température d'entrée pour une richesse

donnée (Rc=0.7), pour pouvoir observer 1l'allure de ces variations ,
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Les deuxiémes fipures montrent 1'influence de la richesse sur
la variation de la concentration des moles formées de chague espéce,
que vous npouvez conclure, que la richesse falt toujours tendre
les variations des concentrations des moles formées dans le méme

sens ( augmentation ou diminution ) .

VI - 2 CONCLUSION

L'etude et les méthodes de calecul de 1l'ctat des gaz de fin
de combustion (compositions et température), ainsi cue les estinma-
tions théoriques dee grandeurs nécessaires aux calculs ont

falt 1'objet de cette thése .

Les résultats obtenus ont permis d'expliquer le processus
de combustion du kéroséne avec l'air dans la chambre, ainsi de
les représentés enlgraphique sur les figures, en vue de se rendre
comnpte de 1'inf1uence de plusieurs paramétres tels que la richesse,

la température d'entrée , la température d'eguilibre .

I1 convient de rappéler que tous les calculs exposés dans
cette thése sont fondés sur l'hypothése de l'equilibre thermo-
dynamique ; néanmoins lorsque les évolutions sont trés rapides,

il peut étre alofs nécedsaire de tenir compte des écarts & 1'éui-

libre. I1 s'agit alors de proplémes de cinéticue provres.
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@ ORGANIGRAMME DE CALCUL
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Dane leg chapitres precedents nous avons presente les etapes
necessaires a l'obtention de la temperature d'equilibre et la composition
de fin de combuetion. Dans celui-ci notre objectif est d'eszayer d'aider
le lecteur a franchir les frontiere entre la theorie et la mise en
application de la methode de calcul sur ordinateur .
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! Introduction des donneesg !
| -coefrficients Ain du polynome de la chaleur specifigue cp !
! cp2 som Ain (T/1000)** n !
| -enthalpie de formation de chaque espece !
! -entropie standart de chague espece. !
! -la temperature d'entree T1. !
! -la richesse du melarje. |

!1.2 Calcul de 1l'enthalpie des produits HTC !
- par une boucle de calcul. !
!
1

! TC=1000,3500, .05 Tp de combustion complete

{ HTC : enthalpie de combustion complete .

e e e e e e =
-

test
par le 1Yprincipe
sl HT =S H T

Suite 1
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Suite A

! 2.Pour une combustion adiabatique ( avec dissociation ) !

12.1 Irterpolation de la tenperature TC entre !
! TC1(1) & TE1(2) !
IR 13010 =T TC1(2)=TC-0.1(TC-T1) !

2.2 calculs des enthalpies et entropie de chaque espece pour !
1 lez deux temperatures. S(I) & H(I) !

! 2.4 Calculs de la variation d'enthalpie et d'entropie de g
{ chague eguation fictive DELTAH(I) & DELATS(I) !

! 2.5 Calculs de la variation d'enthalpie libre pour chague !
! equation fictive DELTAG(I) !

! 2.6 Calcul des constantes d'equilibre (KP) POUR CHAQUE !
! equation fictive !

! 2.6 Resolution du systeme d'equations forme par : l
{ - relations d'equilibre !
! - # de congervation d'atomes 1
e et e :
|
Suike 2
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! Application de la methode des approzximations successives !
! pour le calcul des fractions molaires (Xi)de chagque ecgpece |
e o e e e S LS R TR e !
{
!
e e e e e e e e !
! Donnees de la solution initiale !
e !
H
!
e e N C R !
! Boucle d'itteration e B E o O L LR e B
o ! |
i |
! |
i ! ]
! - Realations d'equilibres . ! |
- # de conszervation d'atomes ! |
e e e e e Y P B I i R I S 1 ]
! l
: |
\ :
aleurs—__
nolaires M N m_J
“““w;ih <EEI1E=6 T
l
e e e e o e e e S s [

! 3. Calcul de la temperature d'equilibre !
! et la composition a la fin de combustion !

! 3.1 Calcul de 1l'enthalpie des produite de combustion pour les deux

! Ltemperature TC1(1) & TC1(2) . HTC1 & HTC2
e o S L L I L
!
1
!
N o e s e e e e
| 3.2 Calcul de temperature adiabatique par interpolation
! gachant gue la co.busticon est Euppocee adiabatique
! HENSE=H T 2 (AVEC HTZ2Z enthalpile dez produite)
e e e e s e e L s e
t
Suike 5.
—N6T




! iagl e s > HTC1 !
! T2 e e e > HT2 !
! deliles s e e B > HTC2 !
1

1 d. Impression des resultats !
lsous de versiong (voilr fichire des resultats) !

! eous programme function pour le calcul de l'enthalpie de n'inporte
! quel cepece

Ecue programme function pour le calcul de l'entropie de n'importe
guel espece

_— - =

——==ft] ] FIN DE PROGRAMME [ ====
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c feogre@pEopepEepLAEEEEEPeRECPREPEEPAELEELRLEEELELPERLAELAELREELREELRAE

& Ll LOGICIEL DE CALCUL VR S

C T A DE LA TEMPERATURE ET DE LA COMPOSITION L

c /17 A L'EQUILIBRE 1]/

c /1 /1

g / . VERSION (KEROSENE)../
! !

c GeepecipecececEeceBEpEEREEEERRRELRRAEPPELLLRRELERRLEELEEEEEREEEBREER AL

E EeEe@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@@

e @ DEFINITIONS & DONNEES E

(0 @ @

g PREoEORepREPRRpRERRREAERPRPORE ELRLEPEPEPECOLECEPOR PR EEPE L RELRE

B o o o o e e e e e o o e e oY e el o e e T e e o e ey e e i A ey

el SYMBOLE ! UNITE ! DEFINITION DES SYMBOLES !

C 1 !

¢l AI(1:6) ! . ! COEFFICIENT DU PLOYNOME DE LA CHALE-!

el 1 ! UR SPECIFIQUE CP= F(T). !

e | ! ! !

KL HO(T) { KCAL/MOL | ENTHALPIE DE FORMATION D'UN CORPS !

C ! ! ! (A UNE ATM ET 298.16 K ). !

¢ i ! !

&l ] S0(I) ICAL/DEG.MOL! ENTROPIE STANDART D'UN CORPS (VARIA-!

] ! ! TION ENTRE OK ET 298.16 K ). !

@) ! ! !

¢ H(I) 1 KJ/MOL ! VARIATION D'ENTHALPIE D'UN CORPS EN-!

gl ! ! TRE 298.16 K ET T K A UNE ATM . !

e | 1 ! !

c o S(I) ! KI/MOL.K ! VARIATION D'ENTROPIE D'UN CORPS EN- !

¢ ! | TRE 298.16 K ET T K A UNE ATM . !

¢ ! ! !

(58] DELTAH(I) 1 KJ { VARIATION D'ENTHALPIE D'UNE REACTION!

c 1 ! ! AT KEDP 1 ATM . !

¢ i | | 1

g DELTAS(I) ! KJ/K { VARIATION D'ENTROPIE D'UNE REACTION !

(6] | ! AT KET 1 ATM . 1

c ! ! ! !

¢ DELTAG(I) 1 KJ { VARIATION D'ENTHALPIE LIBRE D'OUNE !

el ] ! ! REACTION A T K ET 1 ATM . !

it 1 1 !

e i KP(I) ! == | CONSTANTE D'EQUILIBRE D'UNE REACTION!

al] 1 ! ALTHK ET 1 ATM . !

ot ! ! 1

&l T 1 ! K | TEMPERATURE DU MELANGE FRAIS A !

) ! ! L'ENTREE !

e 1 1 !

el RC ! == ! 1

RICHESSE DU MELANGE A L'ENTREE .




e i ! ! 1
c 1 TC ! K ! TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPLETE it
e ! 1 1
& TE 10 (1 5T e (2 K ! TEMPERATURES D'INTERPOLATIONS . !
c ! ! 1 '
e | TE1L(R)=T2 ! K ! TEMPERATURE D'EQUILIBRE . !
] ! ! !
c ! HTC ! RJ | ENTHALPIE DES PRODUITS A TC 5 !
e | ! ! !
(] HT1 ! KJ !{ ENTHALPIE DES PRODUITS A T1 . !
& ) ! ! !
c ! HTC1,HTC2 ! RJ ! ENTHALPIE DES PRODUITS A TC1 ET TC2.!
& | A !
G HT2 ! RJ ! ENTHALPIE DES PRODUITS A T2 . !
&) ] ! ! !
&l s N , M ! - ! NOMBRES D'ATOMES DE L'HYDROGENE ET !
2 | ! DE CARBONE DANS L'HYDROCARBURE . !
{3 1 ! !
(8 ] NN, NZ ,NO, NH i - ! NOMBRES TOTAUX D'ATOMES RESPECTIVEM-|
g ! ! ! ENT D'AZOTE ,DE CARBONE ,D'OXYGENE !
(50 { | ET D'HYDROGENE . !
c ! ! ! |
B NT t -- ! NOMBRE DE MOLE TOTAL . !
C 1 = ] ! '
[ 02 ,¥H20,¥N2, | { FRACTIONS MOLAIRES DE : 02,H20,N2, !
(o XC02,XH2,X0H, ! - { CO2,H2,0H,CO,NO,0,H A !
c o1 XCO ,XNO,X0,XH! ! !
c ! ! ! !
(8] e e o e e, i e e o e i i e e g e L DS L s
_____________________________ e e R P S Y
————————————————————————— DEFTNITIONS —-ccm e m e e e e e e ___&
INDICE ESPECE

e Ccoz2

2 e co

3 e e e e H20

d mmm e e 02

e N2

B e e H2

7 e e e e e - - OH

B @ e H

9 e 0

10 e e - NO

11 et TR ——— CgH1B
ot S &



REAL A1(1:6),A2(1:6),A3(1:6),Ad4(1:6),A5(1:6),A6(1:6)

REAL A7(1:6),A8(1:6),A9(1:6),A10(1:6),AL1(1:6)

REAL HO(11),80(11),H(11),S(11),DELTAH(6),DELTAS(6),DELTAG(6)
REAL KP(6),T1,X(10),TC1(3),RC

REAL XCO2(100),XCO(100),XH20(100),X02(100),XN2(100),XH2(100)

REAL XOH(100),XH(100),X0(100),XNO(100),NT(100),A(100),B(100)
REAL C(100),D(100)

T it i DONNEES DE COZu vv e vmonnnnnnnnnnnnnnn.
DATA HO(1),S0(1),(A1(I),I=1,6)/-94.05,51.061 5 275,15.61,
1 -11.87,4.942,-1.074,0.09520/
B e ......-......ﬁ.DONNEES 2 R i e
DATA HO(4),S0(4d),(RAd(I),I=1,6)/0.,49.003,5.126,6.942,-5.861,
1 2.684,-0.6100,0.05467/
E irare Ta e e a e e e e «ee-DONNEES DE N2tvueeuonmnnoneeeeonennonnnn
DATA HO(5),S0(5),(A5S(I),I=1,6)/0.,45.767,6. 455 0.5964,1. 380
1 -1.672,0.5120,-0.05573/
C Gtaie et i St 1 e o BONNEESSHENH2 Gt at: siviencss 5 bosicrs st o 2o
DATA HU(J),E (3),(A3(I1),1=1,6)/-57.80,45.06,8.049,-1.620,
1 6.414,-3.895,0.9993,-0.09627/
R S e « +DONNEES DE CO evecevennnnnn R - R
DAT A HU(Q) SQ(2),(R2(L),T=1,6)/-26.42,47.301,6.07,2.155,0:1937,
1 -0.729,0.2733,-0.03227/

Bl L o e s detenrure e el e +DONNEES DE H2Y & sa i s oo o creoitiminre o sreie
DATA Hu(h], O(b),(AG(I ,I=136)/0.,31.211,7.136,-1.444,2.395,
1-1.066,0.2148,-0.01695/ :

B8 T s e I B SHONNERSEDE (OH Bl coimie vate's s s e ciaraie s
DATA HO(?),SO(?},(A/(I),I 1,6)/9.492,43.888,8.076,-4.488,6.4065,
1 -3.430,0.8507,-0.08133/

B il s Slaravea e el are e S NE S DONNEES DE H cevviemmeenecenannananas
DATA HO(8),50(8),(AB(I),I=1,6)/52.10,27.393,4.968,0.,0.,0.,0.,0./
G ot Sisivis eis semmieaiaie srite o s DONNEESE DE/ 0! siaenisre ois S e et e

DATA HO(9),S0(9),(A9(I),I=1 s)/sg 6565,38.469, 6. 568,-1.507,1.549,
1 -0.7883,0.1962,-0.01888/

...................... ZDONNEES 'DE "NOS oicle s caisiaien i s sl aitoie o soalbiniore
DATA HO(10),S0(10),(A10(I),I=1,6)/21.58,50.339,5.839,3.642,
1 -1.617,0.2387,0.02933,-0.008533/
O T e e e Ao DONNEES DE C8H1B8.uuvuaennn.. B covmrorofes :

DATA HO(11),80(11),(A11(I),I=1,6)/-53.46,110.82,-5.004,207. o
1 -143.6,57.51,-12.97,1.237/

m
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& g @
g gegpoppppeeEpErEbRGREERERELREPEPRELRRLPELCCLRELREREEELAC B RBRERE
@ @
@ Bl Eme s e e e s ala slann 23R oy MR R PO RN S TRIN S ol i oy o (R 1 O e @
c @ @
@ @ CALCUOLS DE LA TEMPERATURE DE CCMBUSTION @
c @ COMPLETE .. @
G g @
c e i @
CALL CALCUL
& E@ﬂﬁ@@@@@@@@@@@@@@ee@@@@e@@@@@@@@@@@@e@@e@@@e@@ee@ee@@@@e@@@e@@e@
C @ @
¢ @ 1.1_ CALCUL DE L'ENTHALPIE DES REACTIFS A L'ENTREE @
& o o e e @
A GadappRdsdanesas

DO 1000 T1=300,800,50
DO 1100 RC=0.5,0.95,0.05
WRITE (2,10) T1

10 FORMAT (2¥,66(1H-),/,2X,1H!,2X,'LA TEMPERATURE DU MELANGE A L''EN
*TREE:',2X,'T1=',F8.2,2X,'[K]',7X,1H!)
WRITE (2,11) RC

1.1 FORMAT (2X,66(1H-),/,2X,1H!,2%, 'LA RICHESSE DU MELANGE A L' 'ENTRE
*xE :',2X,'RC=',F6.3,16X,1H!)
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H(1l1l)y=HP(A1l,T1 HO(11))
H(4)=HP(A4,T1,HO(4))
H(5)=HP(A5,T1,HO0(5)) '

NP NP

I

HT1=RC*H(11)+(50./4.)*H(4)+(50./4.)*3.76*H(b)
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DO 40 TC=1000,3500,.05
H(1)=HP(A1,TC,HO(1))
H(4)=HP(Ad,TC,HO(4))
H(5)=HP (A5,TC,HO(5))
H(3)=HP(A3,TC,HO(3))

B e e e il e e e e e e L ST R P N
C EEEEEE  L'ENTHALPIE DES PRODUITS EST ot usvccenenmn e ee e eeeeee
I e R R
HTC= (RC* (B*H(1)+(18/2)*H(3)))+((50./4.)*((1-RC)*H(d)+3.76%H(5)
IF (ABS(HTC-HT1).LT.1E-1) GOTO60 .
40 CONTINUE ,
WRITE (2,50) |
50 FQRMAT(/,;%,'PAS DE SOLUTION..CHANGER LES PARAMETRES..MERCI..')
GOTO1000
60 WRITE (2,90) TC
90 FORMAT (2X,66(1H-),/,2X,1H!,2X, 'LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMP

*TETE EST:*,2X,'TC=",F8.2,2X," [K])',2X,1H!,/,2X,66(1H-))




QR0 AR O RERIM R RIRIERRIE @ R R G Rmm

EGE@@@BEEE@H@@@@@@@@E@@@@@@@@@@@@@@@@@&eJ@@@@E@E@@é@@@@@@@E@@EU@@

@
a  _____ gme 2 B G 6 T S s e 1 I E CIER R e (A @
g ! -— T &I D1 I I T @
B e ! - IIEE TT LT EE T I I III @
@ ! I I T T LT I I I @
@ e I VO T T [ I T T @
@ @
EgpcoeeppeeEEEOCRREERRRRERRREERERERREREER @@@@@@eeee@@@ee@@@@@@@u
e e s @
@ ! e
B 2EME.eeeneccancnnnes ] B T o e S @
€ 8
3] CALCOL DF LA TEMPERATURE ET DE LA COMPOSITION @
@ A TC1(1) & A TC1(2) @
€ @
R N e e e O S 8
@ ESPECES EN EQUILIBRES ET RELATIONS D'EQUILIBRES @
g ( co2,Cc0,H20,02,N2,H2,0H,H,0,NO,C8H18) @
O R T e e @
@@e@@9@@@@@@@@@e@@@@@@@@@@@@@@e@@@@@@@@@e@@@@@@@@@@@@@e@e@e@@@e@@
g .1_ CALCULS DES CONSTANTES D'EQUILIBRES A ...... 8]
| Rl - TC1(1)=TC & TC1(2)=TC-0.1(TC-T1) @
a ** ( ENCADREMENT DE LA TEMPERATURE TC ) xx 3]
e ittt = @
g il CALCUOLS DES ENTHALPIES ET DES ENTROPIES d
@ DE CHAQUE - ESPECE POUR LES DEUX TEMPERATURES g
et @
PR (1) 2T

TC1(2)=TC-0.1*(TC-T1)
DO 340 JJ=1,2

H(1)=HP(A1,TC1(JJ),HO(1))
H(2)=HP(A2,TC1(JJ),HO(2))
H(3)=HP(A3,TC1(JJ),HO(3))
H(4)=HP(A4,TC1(JJ),HO(4))
H(5)=HP(A5,TC1(JJ),HO(5))
H(6)=HP (A6,TC1(JJ),HO(6))
H(7)=HP(A7,TC1(JJ),HO(7))
H(8)=HP(A8,TC1(JJ),HO(8))
H(9)=HP(A9,TC"(JJ),HO(9))
H(10)=HP(A10,7C1(JJ),HO0(10))
@ N TR S e By ENTROBIESN -~~~ S oo @
S(1)=SP(A1,TC1(JJ),S0(1))
S(2)=SP(A2,TC1(JJ),S0(2))
S(3)=SP(A3,TC1(JJ),S0(3))
S(4)=SP(RA4,TC1(JJ),S0(4))
S(5)=SP(A5,TC1(JJ),S0(5))
S(6)=SP(A6,TC1(JJ),S0(6))
S(7)=SP(A7,TC1(JJ),S0(7))
S(8)=SP(AB,TC1(JJ),S0(8))
S(9)=SP(A9,TC1(JJ),S0(9))
S(10)=SP(A10,TC1(JJ),S0(10))
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@ 2.1.2 _  CALCULS DE DELTAH(I) ET DE DELTAS(I) @
@ POUR CHAQUE EQUATION FICTIVE

@EoEmgEERTT DELTAH...(VARIATION D'ENTHALPIE)---e-cccccreocmemn- @
DELTAH(1)=H(9)-(0.5*H(4))

DELTAH(2)=H(7)-(0.5%H(3))=(0.25%H(4))
DELTAH(3)=H(8)-(0.5%H(3))+(0.25%H(4))
DELTAH(4)=H(2)-H(1)+(0.5%H(4))

DELTAH(5)=H(6)-H(3)+(0.5%H(4))
DELTAH(6)=H(10)-(0.5%H(5))-(0.5*H(4))

Q=== C DELTAS...(VARIATION D'ENTROPIE)=--m-mmoomoeocmmeoo @
DELTAS(1)=S(9)~(0.5%S(4))

DELTAS(2)=S(7)-(0.5*S(3))-(0.25%S(4))
DELTAS(3)=S(8)-(0.5*S(3))+(0.25*S(4))
DELTAS(4)=S(2)-S(1)+(0.5%S(4))

DELTAS(5)=8(6)-S(3)+(0.5*S(4))
DELTAS(6)=S(10)-(0.5*§(5))-(0.5*S(4))

@ @
@ 2.1.3_ CALCULS DE DELTAG...(VARIATION D'ENTHALPIE LIBRE) @
@ DE CHAQUE EQUATION FICTIVE ¢
d @

DO 95 J=1,6
DELTAG(J)=DELTAH(J)-(TC1(JJ)*DELTAS(J))

B ~ KP...(CONSTANTES D'EQUILIBRES)==---m--=cameoe—me——-— @
oSO e DE CHAQUE EQUATION FICTIVE-=m-==--=meme—mm e @

R=8.314E-03
KP(J)=EXP((-1./(R*TC1(JJ)))*DELTAG(J))
CONTINUE

g 2528 RESOLUTION DU SYSPEME @
@emmm e SYSTEME DES EQUATIONS EST FORME PAR :t--v-eeecemeeae-- e
R * - RELATIONS D'EQUILIBRES = = - —--c-mmmmmmmm o= @
g=-=-===-- * - RELATIONS DE CONSERVATION D'ATOMES - —-=--=—-—-=-=-=--- @
@---- RESOLUTION : PAR APPROXIMATIONS SUCCESSIVES - -——--—--—--—-—--- @
@--SOLUTIONS INITIALES: VALEURS DE LA COMBUSTION COMPLETE ----- @
fE@gpppeorpEEoPEEaPCeERPpEECEEEREOcOCEEELRLbREEECEERERLEEBREEBRE
@--SOLUTIONS INITIALES: VALEURS DE LA COMBUTION COMPLETE ------ d
N=8B.

M=18.

NN=2* (N+M/4)*3.76

NC=RC*N

NO=2* (N+M/4)

- 69 o



C*(M/d)+(N+M/d)*d.76
((N+M/4)*(1-RC))/NT(1)
=(RC*M/2)/NT (1)
((N+M/4)*3.76)/NT (1)
RC*N/NT (1)

— Il ~ I =

oo
.

XNO(1)=0.
A(1)=2*XC02(1)+XH20(1)++2*X02(1)
B(1)=2*XH20(1)

C(1)=XC02(1)

D(1)=2*¥XN2(1)

DO 305 I=1,99

R * 2.2.2_ RELATIONS D'EQUILIBRES AT

XO(I+1)=KP(1)*(X02(I)**0.5)
XOH(I+1)=KP(2)*((XH20(I)**0.5)*(X02(I)**0.25))
XH(I+1)=KP(3)*{(XH20(I)**0.5)*(X02(I)**(-0.25)))
XCO(I+1)=KP(4)*(XCO2(I)*(X02(I)**(-0.5)))

XH2 (I+1)=KP(5)*(XH20(I)*(X02(I)**(-0.5)))
XNO(I+1)=KP(6)*((XN2(I)**0.5)*(X02(I)**0.5))

Q=== ¥2.2.3_ RELATIONS DE CONSERVATION D'ATOMES

A(I+1)=(NO/NT(I))-XCO(I+1)-XOH(I+1)-XO(I+1)-XNO(I+1)}
B(I+1)=(NH/NT(I))-XOH(I+1)=-2*XH2(I+1)-XH(I+1)
C(I+1)=(NC/NT(I))-XCO(I+1)
X02(I+1)=(A(I+1)/2)-(B(I+1)/4)-C(I+1)
XH20(I+1)=B(I+1)/2

XCO02(I+1)=C(I+1)

XN2(I+1)=1-XH20(I+1)-XCO2(I+1)-X02(I+1)-XCO(I+1)-XOH(I+1)-XH(I+1)

~XO(I+1)-XNO(I+1)-XH2(I+1)

D(I+1)=2*XN2(I+1) :
NT(I+1)=NN/(2*XN2(I+1)+XNO(I+1))

B e e BIN DD SYSTEME-~Sat oo oo
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295

296

297

301
302
3013
304

3056
306

B mmmec e * 2.2.4_TESTE DES VALEURS
IF((XO(I+1)-XO(I)).LE.1E-6) GOTO290
GOTO305

IF((XOH(I+1)-XOH(I)).LE.1E-6) GOT0291
GOTO305 '
IF((XH(I+1)-XH(I)).LE.1E-6) GOT0292
GOTO305

IF((XCO(I+1)-XCO(I)).LE.1E-6) GOT0293
GOTO305 *
IF((XH2(I+1)-XH2(I)).LE.1E-6) GOTO294
GOTO305

IF((XNO(I+1)-XNO(I)).LE.1E-6) GOT0295
GOTO0305

IF((A(I+1)-A(I)).LE.1E-6) GOTO296
GOTO0305

IF((B(I+1)-B(I)).LE.1E-6) GOT0297
GOT0305 '
IF((C(I+1)-C({1)).LE.1E-6) GOTO298
GOTO305

IF((X02(I+1)-X02(I)).LE.1E-6) GOTO0300
GOTO0305
IF((XH20(I+1)-XH20(I)).LE.1E-6) GOTO301
GOT0305
IF((XCO2(I+1)-XC02(I)).LE.1E-6) GOTO302
GOT0305

IF((XN2(I+1)-XN2(I)).LE.1E-6) GOTO303
GOT0305

IF((D(I+1)-D(I)).LE.1E-6) GOTO304
GOT0305

IF((NT(I+1)-NT(I)).LE.1E-6) GOTO306
CONTINUE

IF(JJ.EQ.3)G0OT0402
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g feCoEpopEEeEEPePECEPEREAERERERERERECEREREEUPERPELCRPEPEEREECBREEEE
g @
® G 3EME FEITIFEET ITIIT IIT IIT TILT @
C @ R I I I I1 I I T E @
¢ @ TN [ T DT TR T I T I I III @
€ @ ! I TN TONTETAT I I I @
o e _____ ! I T T S TeT I LT TTTT @
c @ @
¢ gogogogoeopeercopopepEpopERaCELEPEEaREEaPECEPREPEECOEELELELEEEREEE
C @ @
€ @ 3_ CALCUL DE LA TEMPERATURE D'EQUILIBRE @
C 5 & @
e @ LA COMPOSITION A LA FIN DE COMBUSTION ...... @
c e @
c B e o e e e e o @
c @ 3.1- CALCUL DE L'ENTHALPIE DES PRODUITS DE COMBUSTION @
C @ POUR LES DEUX TEMPERATURE DE TC1(1)&TC1(2) @
C L e e L T I S g
X\(1)=xC02(1)
X(2)=XCO(I)
X(3)=XH20(1I)
X(4)=X02(I)
X(5)=XN2(I)
¥ (6)=XH2(I)
X(7)=XOH(I)
X(B8)=XH(I)
X(9)=X0(I)
X(10)=XNO(I)
NT1=NT(I)
& @eeeee CALCUL DE L'ENTHALPIE DES PRODUITS g@ggeeceegeccegeecceccceeeced
SOM=0. J
DO 310 I=1,10
SOM=SOM+X (I)*H(I)
310 CONTINUE
IF(JJ.EQ.2) GOTO 315
HTC1=NT1*SOM
GOTO340
315 HTC2=NT1*SOM
340 CONTINUE
C @ommmmm———— 3.2_ LA COMBUSTION ETANT SUPPOSEE ADIABATIQUE------------ £
C e _ £
e 8 000 cmmmmmm——-- > HT1=HT2 {mmmmmm {
c @---LA TEMPERATURE D'EQUILIBRE T2 EST DETERMINEE PAR INERPOLATION---{
@ R ; TCLl mmmmmmmm——m - > HTCL  meeeeee- {
& L ' i > HT2  mmmmm——- [
c s [ TC2 —mmmmmmmm—m— > HTC2  mmmme—e a
C e it n
HT2=HT1

T2=TC1(2)+((TC1(1)-TC1(2))>( (HT2-HTC2)/(HTC1-HTC2)))
WRITE (2,350) T2,HT2

e e



350

402
307

308

399

400

401

309

1100
1000

10

M

WRITE (2,350) T2,HT2

FORMAT (2X,66(1H-),/,2X,1H!,2X, 'LA TEMPERATURE D''EQUILIBRE EST:',
x2¥,'T2="',F8.2,2X,"'[K]"',12%X,1H!,/,2X,66(1H-),/,2X,1H!,2X,'L*' *ENTHALP
~IE DES PRODUITS A L''EQUILIBRE :',2X,'HT2=',F9.3,2X,'[KJ]',3X,
*1H!,/,2%X,66(1H~))

B ot i M T CALCUL DE LA COMPOSITION A LA TEMPERATURE ____@
;P S ARG DR < e i DEYEQUIETIBRE o oo o @
JJ=3

TC1(3)=T2

GOT092

WRITE (2,307) I

FORMAT (2X,66(1H-),/,2%X,1H!,2X, 'NOMBRE D '‘'ITERATIONS=',I3,
1 38%X,1H!,/,2X,66(1H-)) '

WRITE (2,308) NT(I)

FORMAT (2X,1H!,2X, 'NOMBRE DE MOLES TOTAL=',F6.3,

1 34X,1H!,/,2X,66(1H=-),/)

WRITE(2,399)

FORMAT (2X,66 (1H-),/,2%X,1H!,"' LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS A
1 L''EQUILIBRE:"',16X%X,1H},/,2X,66(H-))

WRITE(2,400)

FORMAT (2X,1H!, " X0 i LHY XOH SOTHL,
G XH OTH XCOo SE XH2 J
2 1H{,/,2X,66(1H-)) .

WRITE(2,309) XO(I),XOH(I),XH(I),XCO(I),XH2(I)
WRITE(2,401)

FORMAT (2%, 1H!, " XNO VAR X02 SoLH
' XH20 b AHE XC02 Skl XN2 :
2 1H!,/,2X,66(1H-))

FORMAT (2X,1H!,5(1X,E10.4,1X,1H!),/,2X,66(1H-))

WRITE(2,309) XNO(I),X02(I),XH20(I),XCO02(I),XN2(I)

CONTINUE

CONTINUE

r

[y

r

CALL FIN
STOP
END

e e EONCGTION ‘DE CALCGUL DE LUENTHALPIE - ... .. ...~ - G}
REAL FUNCTION HP(X,T,HOQO)

REAL X(1:6),H00,T
T0=298.16

S=H00

DO 10 I=1,6
S=8+(X(I)/(I))*(((T/1000)**(I))-((TO/1000)**(1)))
CONTINUE
HP=S*4.18
RETURN"
END




10

1

R T FONCTION DE CALCUL DE L'ENTROPIE
REAL FUNCTION SP(X,T,S00)

REAL X(1:6),S00,T
T0=298.16
S1=S00+X(1)*(LOG(T/TO))
DO 10 I=2,6

S1=S1+(X(I)/(I-1))*(((T/1000)**

CONTINUE
SP=S1*4.1855*1E~-3
RETUORN

END

SUBROUTINE CALCUL
PRINT*, '1"°
PRINT*,CHAR(27),"'[2J"
PRINT*,char(27),'[5m"

(I-1))-((T0/1000)**(I-1)))

PRINT‘K'CHAR(27)' '#3***#*X*******Y******x:{*‘x‘xi‘*tr*‘t******":‘.ﬂ"

PRINT*,CHAR(27), '#4&‘!*1:1*1::***x-xx'.lrxxx‘x‘xw*xwtxwwwr:rtww*wrm '

PRINT*,char (27), '#3*
PRINT*,char (27), '#4~*
PRINT* ,char(27), '#3*
PRINT* ,char(27), "#4*

CALCUL EN COURS. xi
CALCUL EN COURS. i
- PATIENTEZ! X
- PATIENTEZ! X

PRINT*’CHRR(27]' ‘#3**********1***!**‘x’t*!*‘k******i‘t**‘X‘l‘*l"x" '

PRINTY’CHAR(27) ’ '#4‘1**tx***l‘*****t!*x****l’*Y'K*:l’*"l’*‘l’*:l‘A’XX‘X‘I"

WRITE(*,1)

FORMAT (///)

PRINT* ,char(27), '[Om*
RETURN

END

SUBROUTINE FIN
ERINT* "1
PRINT*,CHAR(27),'[2J"
PRINT* ,char(27), '[5n'

PRINT*'CHAR(27)’ l#3****:********1***t**xwwwrr*xwwrt**-xrr*x!

PRINT*'CHAR(27)’ '#4‘*!1’*1!’*!’***‘1"t**ﬂx**’*xk‘l‘l XN W KWWK NN WA NN W

PRINT*,char (27), '$3*
PRINT*,char(27), '#4*

FIN DE VISITE. MERCI e
FIN DE VISITE. MERCI %1

PRINT*’CHAR{2?)’ !#3*****#***ti‘xx**xx*rtrt‘xa-*trtr*-x****wthl

PRINT'&'CHAR{E”}')’ '#4*1***!****1’)\'*******1"&'A".L‘ B A i S i O S

PRINT*,CHAR(27), '[Om'
RETURN
END

- 74 -



1

APPENDICE ' C

FALY O LY OV AN e e TV T g

1§685565555868585555551558588659058955533855553958588555555558556

5 FICHIER DES RESULLALS Iepe VERSIUM §

........ o e T b o ol A A L

SE0UIIBIIUITISTESE00IE08305555589v85085U3505555555353395535559




i NOMBRE D 'ITERATIONS= 7 |

\ 0.1287E-02 | 0.9176E-01 ! 0.8397E-01 ! 0.6722E-01 ! 0.7556E+00 |

! LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: T1= 300.00 [K] !

! LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST: TE=1897db K] !

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 i



e e e e e e



i NOMBRE D 'ITERATIONS= 7 |

—-.____.._____..-.._—-.___..-—._-.._.._.._..-_.—_—__...._—__...__—____—_..___—_....__——-.__

i 0.1030E-04 | 0.2242E-03 | 0.2339E-06 | 0.1116E-04 ! 0.4122E-05 !

i 0.1796E-02 | 0.9148E-01 | 0.8391E-01 ! 0.6721E-01 ! 0.7554E+00 '

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 :






{ LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: T1= 6K00.00 [K] !

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 7 |

R ———————————————— A e e

! NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 g

| LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS A L'EQUILIBRE: :




{ LA TEMPERATURE D'EQUILIBRE EST T2= 2167.94 [K] !
! L'ENTHALIE LD&S PRODUITS A L'EQUILIBRE : HT2= 209.415 [KJ]

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 i
i NOMBRE DE MOLES TOTAL=60.654 |
i LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS A L'EQUILIBRE: )
} X0 | XOH | XH { XCOo : XH2 |
i 0.4491E-03 | 0.3098E-02 ! 0.1107E-03 | -2391E-02 | 0.5321E-03 !
| XNO i X02 i XH20 i XCO02 ! XN2 i

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 14




i NOMBRE D 'ITERATIONS— 5 i

' X0 | XOH | XH ! XCO : XH2 i

| 0.5364E-04 | 0.64525-03 | 0.22645-05 | 0.66555 04 | o.3i00m 01"

T e e

| 0-32175-02 | 0.90688-01 || 08636701 | GueoidEo0l | o.osieninoTr

_""______'-__"—_""h_"--__'"__:::::;;;;:f::: ______________________
----- 1111===~

! LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: Ti- 600.00 (K] !




i NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 '

i 0.6781E-03 | 0.4013E-02 ! 0.1950E-03"{ 0.3680E-02 | 0.7922E-03 !

! NOMBRE D 'ITERATIONS= 16 !

i 0.514BE-02 | 0.1655E-01 | 0.1306E+00 | 0.9859E-01 ! 0.7237E+00 !



i NOMBRE D '1TZERATIONS= 8 i

————— /11 ====-

------ 111)]-=--=-
! LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: Tl= 700.00 [K] !
! LA RICHESSE DU MELANGE A L'ENTREE REC= 0.700 !
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! LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST: IC= 2387.07 @ [K] !

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 12 i

T S L AL S S e o s e s S e e e e - -

! LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST: TC= 2552.84 [K] H

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 15 g



! L'ENTHALIE DELZ PRODUITS A L'EQUILIBRE : HT2= 858.501 [KJ]

—— . e e e e e e e e e e e e e e e e e e e - = e = - ——

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 8 '

i LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS A L'EQUILIBREQ i
i 0.2179E-03 | 0.1578E-02 { 0.1604E-04 | 0.3191E-03 | 0.842%E-04 |

----- [11]=-=-==

—————— [11]==-=~
! LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: Ti= 800.00 [K] !
) LA RICHESSE DU MELANGE A L'ENTREE RC= 0.700 !

! NOMBRE D 'ITERATIONS= 10 J i




{ LA TEMPERATURXE DU MELANGE A L'ENTREE: T1= 800.00 [K] !

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 12 !

! 0.1394E-02 ! 0.6279E-02 | 0.5167E-03 | 0.7561E-02 | 0.1557E-02 |

! LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE: T1= 800.00 [K] !

! LA TEMPERATURE D'EQUILIBRE EST: T2= 2460.70 [K] !

! LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS A L‘*‘EQUILIBRE: |




i NOMBRE D 'ITERATIONS= 8 i

! LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST: TC= 2318.71 [K] !

| NOMBRE D 'ITERATIUNS= 10 :



! LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST: TC= 2491.13 [K] !

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 12 i

e e A e e e e e e e e = e e

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 18 i
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&&&&\&&&&&&&&‘&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&f&au&&&&"&&&&&“”&&&&&&&&&&&&
b &
& FICHIER DES RESULTATS DE L "ORGANIGRAMME &
& 2eme versgion du programme &
& &
&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&&
fm e e e o DONNEE S = = = = o e e e~ &
LA TEMPERATURE DU MELANGE A L'ENTREE :T1-= 300.00 k
LA RICHESSE DU MELANGE A L'ENTREE :RC= 0.900
s e e s e e e &
T T DEFINITIONS— oo &
INDICE SPECE

l e e CO2 anhyaride carbopique

e s e CcCo oxyde de carbone

e s o H20 eau

e R 02 Oyygéne

e e N2 azote

I e H2 hydrogéne

e s A OH hydroxyle

B R e e e v T S S S e e e g e H hydrogéne atomique

e e e e 0 oxygéne atomique

10 mmmmmm e e e e e NO Oxyde nitreux

e e e C8H1B8octane n ( keroséne )
S e e R e e e T SR Rl S e SR R i &
e lere partie --c-ccecmm oo &
Grmmmm e - calcul de la température de combustion compléte--—--—————-—o- &

N2:H(5)= 0.0521

'"ENTHALPIE DES REACTIFS..... : HT1=-197.706 kj

ENTHALPIES DES PRODUITS A TC:

H(l)= -286.9746 (XJ Jmov)
H(3)= -156.3266 .
H(d4)= 68.3594 .
H(5)= 64.8772 .

ENTHALPIE DES PRODUITS.....: HTC= -197.7827 kj
*** par le princip: de conservation d'energie HT1=HTC *x*x»x
LA TEMPERATURE DE COMBUSTION COMPTETE EST:

TC= 2244.33 k




Tt Nl e B T

e e Y el = e e &
& INTERPOLATION DE LA TEMPERATURE D'EQUILIBRE &
& Par : TC1(1)=T¢€ et TC1(2)=TC - 0.1(TC -T1) &
SR e e e S e e A e e T s S R S &|

@--'POUR LA TEMPERATURE el (1)

2244 .33 k --~-g

CALCUL DE L'ENTHALPIE DE CHAQUE ESPECE [KJ/MOL]:

I H( 1) ! -286.9745 !
CH(2) + -4d.0118 1
il opih e
LH( )t 68.3594 1
UH(5) 1 64-8772 1
UH( 6) ¢ e1.2185 1

1 S( 1) ! 0.3163 !
el 0.2631 1
Faisl i 0.2705 1
s 0 0.2729 1
Lsis) 0.2561 !
Ee 0.1921 1
e 0.2464 1
Ls(ey t 0.1566 1
Lscey t 0.2037 1
Ls(io) 1 0.2771 !

- 20 o



___________—————+———————————————————————————‘—_______—T

(kj)
DELTAH(1)= 255.5564
DELTAH(2)= 163.0273
DELTAH(3)= 353.4459
DELTAH(4)= 276.2425
DELTAH(5)= 251.7218
DELTAH(6)= 90.3036

DELTAS(1)= 0.0673
DELTAS(2)= 0.0430 &
DELTAS (3)= 0.0896
DELTAS(4)= 0.0832
DELTAS (5) = 0.0581
DELTAS(6)= 0.0126

= 104.59261
= 66.61488
= 152.30751
= B89.50052
= 121.39464 -
= 62.06317

CONSTANTES D'EQUILIBRES DE CHAQUE EQUATION FICTIVE

KP(1)=.368E-02 \
KP(2)=.282E-01
KP(3)=.285E-03
KP(4)=.826E-02
KP(5)=.149E-02
KP(6)=.359E-01

i NOMBRE D 'ITERATIONS= 12 i



@--"'POUR LA TEMPERATURE TC1(2): 2049.90 k -—---@

ENTHALPIE DE CHAQUE ESPECE. [KJ/MOL]:

¢ H( 1) ! -298.7632
A e el
R e
LG ey
e Uik e
e e
W eeadhh

ISy 0.3108 !
TSy oty
i e
T o ek
e o
oen i
T ot
e
L
et i B



DELTAH(1)= 255.2116
DELTAH(2)= 163.1149
DELTAH(3)= 352.6081
DELTAH(4)= 277.2510
DELTAH(5)= 251.3627
DELTAH(6)= 90.3674

1)
DELTAS (2)=
DELTAS(3)=
DELTAS (4)=
DELTAS (5)
DELTAS (6)

DELTAG(1l)= 117
DELTAG(2)= 74
DELTAG(3)= 169
DELTAG(4)= 105
DELTAG(5)= 132
DELTAG(6)= 64

CONSTANTE D'EQUILIBRE DE CHAQUE EQUATION FICTIVE

0.0430
0.0892
0.0837
0.0579
0.0126

.66643
-97139
-69705
72237
.67012
.51258

VARIATION D'ENTHALFIE DR CHAQDE EQUATION RICTIVE

KP(2)=.123E-01
KP(3)=.474E-04
KP(4)=.202E-02
KP(5)=.416E-03
KP(6)=.227E-01



NOMBRE D 'ITERATIONS= 12 i
i LES CONCENTRATIONS DES ELEMENTS APRES LA COMBUSTION SONT : !

_______________________ l-_._—-......._.__—....._.___—__.____-...._____-.._._____.....___
B DERNIERE ETAPE---comm e _
& la température d'equilibre est déterminer par interpolation

& -1

& TC1(1) -=--=--= > CHTC1 L (TC1(1)-TC1(2))*(HT2-HTC2)
BT S 2IHTER = o3 M2aFC(2) s " 0 e L

& T2 W @ —-ee—a > H TS | (HTC1 - HTC2)

& i

&

@--'POUR LA' TEMPERATURE D'EQUILIBRE T2: 2202.26 K ----@
&-- CALCUL DES FRACTIONS MOLAIRES =

ENTHALPIE DE CHAQUE ESPECE [KJ/MOL]:

! H( 1) | -289,5332 |
! H( 2) ! ~46.4475 I
! H( 3) t -158.5309 |
! H( 4) ! 66.7500 !
! H( 5) | 63.3517 !
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DELTAH(1)= 255.4854

DELTAH(2)= 163.0491 L
DELTAH(3)= 353.2719

DELTAH(4)= 276.4607

DELTAH(5)= 251.6481 J
DELTAH(6)= 90.3199

VARIATION D'ENTROPIE DE CHAQUE EQUATION FICTIVE (kij/k):

DELTAS(1)= 0.0672
DELTAS(2)= 0.0430
DELTAS(3)= 0.0895
DELTAS (4)= 0.0833
DELTAS (5) = 0.0580
DELTAS(6)= 0.0126




VARIATION D'ENTHALPIE LIBRE DE CHAQUE EQUATION

= 107.
= 68.
= 1b6.
= 93.
1235
62.59258

DELTAG (3
DELTAG (4
DELTAG (5
DELTAG (

1]

(o]

I

CONSTANTE D'EQUILIBRE DE CHAQUE EQUATION FI( /IVE

42226
42254
07707
00336
83752

FICTIVE

(k3):

KP(1)=.283E-02
KP(2)=.238E-01
KP(3)=.199E-03
KP(4)=.622E-02
KP(5)=.116E-02
KP(6)=.328E-01
! NOMBRE D

'"ITERATIONS=
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fig (II.I), Variation des concentrations des molas formdes
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fig (II.3)s Variation des
."la richesse (P= Iatm , T,_700 X )
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fig (III.I). Influence de la température d'entrée sur la variation
de la concentration de mole formée de 1l'espéce “OH ©

en fonction de la richesse. ( P = I atnm )
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fig (III.2). influence de la température d'entrée sur la variation
de la concentration de mole formée de l'espéece " O n

en fonction de la richesse. (P = I atm )
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fig (III.3). Influence de la température d'entrée sur la variation
de la concentration de mole formée de l'espéce " N2 v

en fonction de la richessc. (P =1 atn )
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fig (III.4). Influence de la température d'entrée sur la variation
de la concentration de mole forméc de 1'espéce " CO2

en fonction de la richesse. (P = I atnm )
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fig (III.6). Influence de la température dentrée sur la variation
de la concentration de mole formée de l'espéce " 02

en.i'onction de la richesse. ( P= 1 atn )
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fiz (VeI)s Influence d2 la richesse sur la variation dz la concentration

des moles formées de llespdce " O2 " ot " H20 " on fonction de

la température d'entréé Ty .
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figz (V+2), Influence de la richasse sur la variation d2 la

des moles formdes de l'lespdce 'O " ot " O M an
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fig (Vo4)s Influence de la richesse sur la variatioaz d= la concentration
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