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LE PROBLEME INDUSTRIEL

- — CONTEXTE GENERAL :

Accident grave dans un REP di & une
perte de refroidissement, apres perce-
Ry ment de la cuve.

o]
- CONFIGURATION PROBABLE :

e | o Corium composé de deux phases
corium stratifiées

béton

e une phase oxyde
e une phase métallique

o Interaction corium-béton :
dégagement d’un flux gazeux

simulation numérique
directe

8a10m
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CARACTERISTIQUES DES ECOULEMENTS ETUDIES

Trois phases non miscibles, sans changement de phase
Situation 3D

Rapports de masses volumiques importants

Tensions de surface différentes pour les différents types d’interface

Forts changements topologiques des interfaces (ruptures,
coalescences)

liq. légen|

lig. lourd
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MODELES DIPHASIQUES A INTERFACE DIFFUSE

PRINCIPE
o Interface = zone de mélange d’épaisseur > 0
o Parametre d’ordre ¢ = fraction volumique

ENERGIE LIBRE DU SYSTEME
diph g 3 2
Fodl(e) = 12—F(c) + —0e |Vd* ) dz
Q 3 4

e Terme en F(c) = (1 —¢)? :
~ énergie libre volumique du mélange
o Terme en |Vc|? :
~~ terme capillaire
GRANDEURS INTRINSEQUES DU MODELE :
o Tension de surface o

o Epaisseur d’interface
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phase 2

F(c)

1

phase 1
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MODELES DIPHASIQUES A INTERFACE DIFFUSE

Interface

; 3
fgffh(c) = / (12?02(1 —c)* + 1€ |Vc|2) AT phase 2 ohase 1
Q c

1

PROFIL ATTENDU DE L'INTERFACE :
Minimum de FgP" avec ¢o(—o0) = 0, co(+00) = 1:

3
—50506' + 24gc0(1 —¢o)(1 —2¢co) = 0.

La solution a translation pres est donnée par «

co(z) = 0.5 (1 4 tanh (2:)) ,

et son énergie est exactement

F(c)

FIPh(co) = 0.
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MODELES DIPHASIQUES A INTERFACE DIFFUSE

EQUATION DE CAHN-HILLIARD :
Evolution en temps = flot de gradient H ! de 1’énergie sous la
contrainte de conservation de la masse :
dc

— — V- (My(c)Vu) =0
ot (Mo(c)V ) )

SFFPh 3 12
= 5: = —iagAc—i— ?UF'(C),

1

o My > 0 est la mobilité,

o Conditions aux limites de Neumann pour y et c.
BONNES PROPRIETES ESSENTIELLES :

@ Le volume de chaque phase est conservé.

e L’équation vérifiée par 1 — ¢ est formellement la méme !

@ On a ’équation d’évolution de I’énergie :

d .
%}‘j}g’h +/ Mo(c)|Vu|* dz = 0.
Q
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MoDELE DE CH/NS DIPHASIQUE

CoOUPLAGE CAHN-HILLIARD / NAVIER-STOKES

a—c+v-Vc—V~(Mo(c)Vu)=O

ot
3 12
w= —505Ac+ TUF/(C)

p(c) (% + (v- V)v) — V- (2u(c)D(v)) + Vp = puVe

V.-v=0,

(Gurtin, Polignone, Vinals, '96), (Lowengrub, Truskinovsky, ’98)
(Jacqgmin, ’00)

(B., ’99), (B., ’01)

(Kim, ’05), (Kim, Kang, Lowengrub, 06)

(Abels, ’07)
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MELANGE PARFAIT DE FLUIDES NON MISCIBLES.

Trois parametres d’ordre cq, c2, c3 tels que gaz
c1 + ¢ + ¢3 = 1,en tout point, a tout instant. tia- 1égey
ON SE DONNE : N
lig. lourd
I’épaisseur d’interface € > 0

les tensions de surfaces 012, 013, 023 > 0.
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CADRE CGENERAL

., Lapuerta, s
B., L M2AN, ’06

INE 5 avec 2; = 0j4 Oik — 04k
FORME GENERALE DE L'ENERGIE by i+ j

; 12 3 3 3
FEP (o) = /Q ZF(e) + 2emu|Val + Se% Vel + SeS|Ves  da.

EVOLUTION DU SYSTEME = FLOT DE GRADIENT H ! DE L’ENERGIE

801- o MO .
( ) a =V <Elvuz> ’ Vie {17273}
CH
4% 1
Hi = =T ( (61F(C) - a]F(C))) - §€E¢AC¢, VZ,
e =\ 4
J#i
avec
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CADRE CGENERAL

., Lapuerta, s
B., L M2AN, ’06

INE 5 avec 2; = 0j4 Oik — 04k
FORME GENERALE DE L'ENERGIE by i+ j

; 12 3 3 3
FEP (o) = /Q ZF(e) + 2emu|Val + Se% Vel + SeS|Ves  da.

EVOLUTION DU SYSTEME = FLOT DE GRADIENT H ! DE L’ENERGIE

3

801-7 Mo .
5 V-<E VM), vi e {1,2,3}

(CH)
i = 4% (1 (0;F(c) — @F(c))) - §5EiAci, Vi,
= X 4

PREMIERES PROPRIETES : (Rq : on ne suppose pas 3; > 0)

L’un quelconque des ¢; peut étre oublié!

3
Vi,V E 1= > o
x C; = i
B ! et on a E = =0.
i=1 3,
i=1
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CADRE CGENERAL

(B., Lapuerta, M2AN, ’06)
FORME GENERALE DE L’ENERGIE : avec ¥; = 0, + 0 — Ok
; 12 3 3 3
Faivh (o) — / ZF() + SeSa|Ver + ZeSa| Veal? + Loy | Ve
’ Q
EVOLUTION DU SYSTEME = FLOT DE GRADIENT H ! DE L’ENERGIE
8ci
ot
4% 1 3 .
i = —— ( (0;F(c) — @F(c))) — —eX;Ac;, Vi,
g i 2]‘ 4
J

=V. (A;F’wi) . Vie{1,2,3}
(CH) '

PREMIERES PROPRIETES : (Rq : on ne suppose pas %; > 0)
Formellement, 1’évolution de l’énergie est donnée par

7]_-tr1ph / Z

12 dz = 0.
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_ 12 3 3 3
F'(©) = | TF(©)+ geBilVal’ + geBal Vel + £eBul Vel da.

Termes capillaires

La contribution des termes capillaires dans le modele est positive si et
seulement si

(1) Y12+ X1 X5 + Modg > 0,

Sous cette hypothése + conditions raisonnables sur F, le probleme
est bien posé dans

Ch ([0, +oof; (H'(2))®) N Li,,¢(0, +00; (H*(2))°).
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CONSISTANCE

PRINCIPE

Pour que le modele soit pertinent, il faut qu’il soit capable de rendre
compte des situations purement diphasiques.

DEFINITION
On dit que le modéle est consistant avec les modéles diphasiques si

(P1) Quand la phase i est absente, on retrouve l’énergie
associée au modele diphasique.

FaPMe,1 - ¢,0) = FAP" (), Vee H'(),

012,€
f)t:”fh(c, 0,1—c)=F&*h(c), VeeH(Q),
FEPM0,¢,1—c) = FA" (c), Ve e HY(Q).

(P2) Quand la phase i est absente a ’instant initial, elle ne
doit pas apparaitre, i.e. toute solution c de (CH) doit vérifier

01(0) =0= Ci(t) =0, vt > 0.

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse
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MODELES ALGEBRIQUEMENT CONSISTANTS

Soient 019, 013, 023 les trois tensions de surface données et

Yi =045 + 0k — Ojk

; 12
fg;fh(c)—/ﬂ 5F( c)+ 521|V01\ + 822|V02| 7823|V03| dx.

THEOREME

Le modele défini par l’énergie fgigph et le systéme (CH) est consistant
avec les systémes diphasiques si et seulement si F' s’écrit :

2 2 2 2 2 2
F(c) = o12¢7¢; + 013¢7¢5 + 023¢5¢3

+ creac3(T1e1 + Zaco + Tscs) + cicsc; Gle),

ot G est n’importe quelle fonction régulicre.
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EXEMPLES ET CONTRE-EXEMPLES

NOTION D’ETALEMENT :
Si Ji, ¥; < 0 D’étalement est total, sinon il est partiel.

ETALEMENT PARTIEL ~» ON PEUT PRENDRE :

2 2 2 2 2 2
Fo(c) = o1a¢ic; + o13¢1¢5 + 0agcses + c1cacs(X1c1 + Bace + Xses)

ETALEMENT TOTAL ~» IL FAUT PRENDRE :

Fa(c) = Fy(c) + Acicics, avec A assez grand
DANS TOUS LES CAS :
L’énergie Fy choisie dans (Kim, Lowengrub, '05) ne convient pas

= 2 2 2 2 2 2
Fy(c) = o1a¢ics + o13¢7¢5 + 093¢5¢5.
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ILLUSTRATIONS

CAS D’ETALEMENTS PARTIELS

ISOVALEURS DE F' SUR LE TRIANGLE DE GIBBS

Y=Y =%3=4, ¥ =65 =8Y%;=4,
F=F,
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ILLUSTRATIONS

CAS D’ETALEMENT TOTAL
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COUPLAGE AVEC NAVIER-STOKES

i = 42 (1 (8;F(c) — @F(c))) — §522Aci
e = \X; 4
J#i
3

o(c) ((?,;; +u- Vu> =V (2u(c)D(u)) + Vp = zﬂinii + o(c)g

V-u=0.

Les termes rouges se compensent au niveau du bilan d’énergie formel.
EXPRESSIONS EQUIVALENTES POUR LES TERMES CAPILLAIRES :

Vr, — Z c; Vi, ou V- ((x Z Ve, @ Ve + 7T21d> -

2
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CAS DE LA LENTILLE

ETALEMENT PARTIEL 1/2

Lot bE Youna \mpmw
0 ;o)?ase:

sinf; sinfy  sinfs :

023 013 012

phase 2

MODELES CONSISTANTS VS MODELES NON CONSISTANTS

0.08 0.08 0.08
0.02 0.02 0.02
0.0 0.1 0.0 0.1 0.0 0.1
i — ] ] —
08 08
06 06
04 04
02 i 02
I i
0 — 0
0.02 0.03 004 005 006 007 0.0¢ 0.02 0.03 0.04 005 006 007 0.0¢ 0.02 0.03 0.04 005 006 007 0.0¢
(Kim et al., 2005) F=F F=F
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CAS DE LA LENTILLE

ETALEMENT PARTIEL 2/2

EXEMPLES POUR DIVERSES VALEURS DE (012;013; 023)

(1;0.8; 1.4) (1;1;1) (1;0.6; 0.6)

o0 A N o0 & calculated
50 1 K 50 50 —— theoretical
40 40 40

30 30 30

20 ! 20 20

10 ," I'. 10 10

0 / \ 0 0 4 \

0 0.02 0.04 0.06 0 0.02 0.04 0.06 0 0.02 0.04 0.06
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| ETALEMENT TOTAL

COMME PREVU IL FAUT UTILISER F = Fy AVEC A ASSEZ GRAND

Premier cas : (012, 013, 023)=(3;1; 1), X3 <0

o B3 —

temps

Deuxiéme cas : (012, 013, 023)=(1;1; 3), 31 <0

o o oo

temps
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METHODE NUMERIQUE

DISCRETISATION EN ESPACE PAR ELEMENTS FINIS :

o Plateforme PELICANS de I'TRSN.
o Eléments P1-bulle / P; pour la vitesse et la pression (ou Py/Py).
Eléments IP; pour c et p.
@ On élimine un des parametres d’ordre pour ne résoudre que deux
équations de Cahn-Hilliard. Ce choix peut étre arbitraire.
o Propriétés de base :
e Conservation automatique de la contrainte ¢1 + c2 + ¢ = 1.
e Conservation exacte du volume des phases.

REMARQUE : Difficultés pour monter en ordre sur c et p
]P)l IPQ

0.5
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DISCRETISATION EN TEMPS DANS CH

DISCRETISATION IMPLICITE DES TERMES NL :

4% 1 . .
By (5 @re - o))
J#i

~ Pas d’inégalité d’énergie pour tout At!
Mais existence (non unicité) de la solution car le terme non
convexe est de bas degré.

~+ En pratique : des que 3¥; < 0, probléeme de convergence de
I’algorithme de Newton lors de ’apparition de points triples.

DISCRETISATION SEMI-IMPLICITE DES TERMES NL : F = Ft 4+ F~

4% 1 N .
= 25 OF ) 0P ()
J#i
43 1 —n ~n
=T g((aiF (ch) — O;F (%)))
J#i

~ Inégalité d’énergie VAt = existence et unicité.
~+ Erreur de troncature trop importante en 1/¢.

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse
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ILLUSTRATIONS

ETALEMENT PARTIEL (Vi, 3; > 0)

UTILISATION DE F' = Fj

At =10"3 At =10"%

implicite semi-implicite implicite semi-implicite
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QUE FAIRE DU TERME D’ORDRE 6 7

Rappel : On veut approcher g—g — g—g avec

P(c) = Acicics.
DISCRETISATION IMPLICITE : Echec pour des At raisonnables!
AUTRE IDEE : On cherche p;(c, d) telles que p;(c,¢) = g—fb_ et
3
P(c) — P(d) - va‘,(cad) (ci —di) <0.
i1 Hg_/

Notation : ¢ = ¢!, d=c"
APRES CALCULS

1 1

36222 — 3d2d2dR< <dgd§ i dd cgcg) 216,
1 1

+ (dfdg b St cfcg) 2ea0)
1 1

+(Ba3+ Yo+ J8E + 33 2
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ILLUSTRATIONS

ETALEMENT PARTIEL (Vi, 3; > 0)

UTILISATION DE F' = F, = Fy + P

At =10"3 At =104

non
cvgence

de
I’algo.

de
Newton

implicite Fy implicite Fy implicite Fy implicite Fy
implicite P semi-implicite P implicite P semi-implicite P
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SOLVEUR DE STOKES / NAVIER-STOKES

% U-un
Soit & résoudre (5) At

+ A(U™MU +'BP =G,
BU =0

METHODE DE PENALITE-PROJECTION (Jobelin et al., JCP 2006)
o Prédiction de vitesse 4+ pénalisation de la contrainte :

U-ur
At
e Correction de pression : P = P" +rBU + ® avec
AtBM "B ® = BU
i —
=C

M + A(U™U +'BP" +r'BBU =G

o Correction de vitesse :
U-U
At
Avantages : Cout faible. Contrainte BU = 0 mieux prise en compte

que dans (PI).
Inconvénients : (S) n’est pas vérifiée + conditions aux limites

non-physiques sur la pression.
F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse

M +'B® = 0.
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COMPARAISONS DANS LE CADRE INTERFACE DIFFUSE

EVOLUTION DU VOLUME DE LA BULLE EN FONCTION DU TEMPS

11
B8 AL
105} +—+ 1Py,
= [P,
g 1 &2~ PPy, r=1
N oo PPy, r = 100
0.95} — PPy, r =100
09}
0.85 s s A A
0 002 004 006 008 0.1
t
(a)
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COMPARAISONS DANS LE CADRE INTERFACE DIFFUSE

DONNEE INITIALE

O

SOLUTION A t = 0.1

Lagrangien Augmenté Projection Incrémentale Pénalité / Projection

O O
O
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QUELQUES RESULTATS

DANS LE CONTEXTE INDUSTRIEL VISE

BULLES DE GAZ DANS LE CORIUM STRATIFIE

0 (kgm™3) | pu (Pas) || tensions de surface (N.m~1')
gaz 0.1 7.3107° gaz/métal o129 1.3
métal 7800 0.001 gaz/oxyde o3 0.8
oxyde 4000 0.1 oxyde/métal oa3 1
REMARQUES
@ écart de masses volumiques importants
e grandes tensions de surfaces
o faible viscosité dans la phase lourde
e Pas d’étalement total mais il faut quand méme utiliser F, avec A
assez grand, pour assurer la stabilité.
e Calcul en 3D axisymétrique, adimensionné par le rayon de la

bulle.

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar

Modeles triphasiques a interface diffuse
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QUELQUES RESULTATS

DANS LE CONTEXTE INDUSTRIEL VISE

BULLES DE GAZ DANS LE CORIUM STRATIFIE

0 (kgm=3) | pu (Pas) || tensions de surface (N.m—1)
gaz 0.1 7.310°° gaz/métal 012 1.3
métal 7800 0.001 gaz/oxyde o013 0.8
oxyde 4000 0.1 oxyde/métal ooz 1

rayon petit

rayon moyen

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar

Modeles triphasiques a interface diffuse

rayon grand
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SELECTION D’UNE METHODE DE RAFFINEMENT

SOUHAITS : “SIMPLICITE” DE MISE EN OEUVRE
@ Pas de modification du schéma numérique a cause de ’adaptation
de maillage.
o Utilisation d’un motif de raffinement réitérable.
@ Prise en compte implicite de la non-conformité des maillages.

o Pas de traitement particulier selon I’élément fini choisi
(]Plv IP27 @17 QQv )

o Pas de traitement particulier selon la dimension.

= MeTHODE CHARMS
Conforming, Hierarchical Adaptive Refinement MethodsS.

(Krysl, Triverdi, Zhu, 2004), (Endres, Krysl, 2004)
(Krysl, Grinspun, Schréder, 2003)
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HIERARCHIE D’ESPACES CONFORMES IMBRIQUES

niveau 0 niveau 1 niveau 2 niveau 3
Triangulation Espace EF Base
niveau 0 To X, = vectBy By= {@Lo]ﬂc =1,..
N
niveau 1 T X, = vectB; By= {(pg];k =1,..

N

N

niveau J T X; = vectB; BJ:{QOECJ];k::L...

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse

0
NP

1
LNED

J
NI
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ESPACE EF MULTI-NIVEAUX

CADRE GENERAL
e Choisir Ej C B; en assurant I'indépendance de B = U;-]:()Ej.
Les fonctions de base de B; appartenant & gj sont dites : actives.

@ B3 est la base multi-niveaux

o On définit I'espace EF multi-niveaux : V, =vectB C V

ECRITURE DANS L’ESPACE EF MULTI-NIVEAUX

e Tout up € V,, s’écrit :

@)= Y W el (x)

=0\ kebies,
o Attention : ug] #+ uy, (ag]) ol ag] est le noeud (du niveau j)

associé a la fonction de base gog]

35/ 50
F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse



ADAPTATION

A partir d’une famille libre B* de fonctions de base on construit une
nouvelle famille libre B a ’aide de deux opérations :

Raffinement : on enléve des fonctions grossieres
on les remplace par des fonctions fines

Déraffinement :  on enléve des fonctions fines
on les remplace des fonctions grossieres

ACTIVATION / DESACTIVATION DES FONCTIONS DE BASE

PRINCIPES DE BASE DE LA METHODE

o On raffine/déraffine les fonctions de base et non pas les
cellules/éléments.

o Il faut s’assurer que B est encore une famille libre.

F. Boyer - C. Lapuerta - S. Minjeaud - B. Piar Modeles triphasiques a interface diffuse
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EQUATIONS DE RAFFINEMENT

EQUATIONS DE RAFFINEMENT

X;CXj = <P[]]() ZﬁDH [JH]() Vx € Q
¢

RELATIONS PARENT/ENFANT
1 /

[J+ £0 wB] 1

(pLJJr ]

est un parent de <p[]+1]

est un enfant de @L]

REGLES DE RAFFINEMENT D’UN NIVEAU A L’AUTRE

° ‘PL]] peut étre raffinée si

e tous ses parents au niveau [j — 1] ont été raffinées.
° @Eg] peut étre déraffinée si

e elle a été précédemment raffinée
e aucun de ses enfants du niveau [j + 1] ont été raffinés
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(DE)-RAFFINEMENT QUASI-HIERARCHIQUE

Soit B* une base EF (multi-niveaux).
RAFFINEMENT/DERAFFINEIWENT QUASI—HIERARCHIQUE

o Raffinement de @Eg] € B*

e Désactivation de npgcj]

e Activation de tous les enfants npgjﬂ] de <p£€j]

o Déraffinement de @E] ¢ B*

e Activation de gogcj]

e Désactivation des enfants de gpgj] qui n’ont pas d’autre parent actif

~» Préférable au raffinement hiérarchique (ol on laisse gog] active)
car les matrices obtenues ont une largeur de bande plus petite.
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APPROXIMATION VARIATIONNELLE MULTI-NIVEAUX

PROBLEME MODELE

Connaissant uj, € V; = vect B* trouver uy, € V, = vect B tel que :

up, — U,
Yv eV, h hivd [ Vup : Vo= [ f-v
Q

o At Q

e B* et B sont des bases EF multi-niveaux;

@ 3 obtenue a partir de B* par raffinements/déraffinements.

OBSERVATIONS
Approximation variationnelle conforme posée sur V, = vect B

Plusieurs champs (inconnus ou donnés) discrétisés sur des espaces
différents.
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PAS BESOIN D’OPERATEUR DE TRANSFE-

@ Les cellules actives sont celles qui intersectent le support des
fonctions de base de niveau le plus fin qui interviennent dans la
formulation

Cellules actives = domaines d’intégration élémentaires.

@ Les intégrales sur les cellules actives K du type
/ © -, / V: V¥, Vo € B Vo* € B*
K K

se calculent de facon exacte.
e Exemple

Calcul de uyp, Calcul de uyp, Uy — up,
sans adaptation apres adaptation
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CRITERE DE RAFFINEMENT /DERAFFINEMENT

PoOUR LE MODELE CH/NS

@ On dispose d’un indicateur aisé a calculer

a(l/* 1/* 1/*)
g =max( —= [ 4, == [ &, o[ ¢
K[ et K e K kP

ng =1 — K est completement remplie de I'une des phases
Nk <1 — K est dans une zone de mélange

@ On construit alors un indicateur pour chaque fonction de base 7,

o Critere de raffinement :
N, < 0.85, et diam(K) > hinterface avec K C supplep].
o Critere de déraffinement :
> 0.95
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SOUPLESSE DE L’APPROCHE
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SOUPLESSE DE L’APPROCHE
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VALIDATION DE L’APPROCHE EN DIPHASIQUE

COMPARAISON : TOTALEMENT RAFFINE / LOCALEMENT RAFFINE
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o(kg-m™) pu(Pa-s) (N - m—1)
bulle 1 0.0001 -
L bulle/liquides 0.07
liquide léger 1000 0.1 liquide,liquide 0.05
liquide lourd 1200 0.15 d d :

La variation du volume entrainé en fonction des densités et des
viscosités coincide qualitativement avec (Greene et al., 1988,1991)
(B., Lapuerta, Piar, CFM 2007).
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ENTRAINEMENT DU FLUIDE LOURD PAR LA BULLE
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CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES

CONCLUSIONS :

o Extension des modeles a interface diffuse au cadre triphasique.

Les modeles proposés sont bien posés et les résultats numériques
sont assez satisfaisants.

Problemes numériques :

e Discrétisation en temps pour CH
e Solveur de Navier-Stokes

e Utilisation de la méthode de raffinement CHARMS

e Mise en oeuvre simple et indépendante des schémas, des EF
choisis, de la dimension, ...
o Gain important en temps de calcul (solveur direct)

PERSPECTIVES :
o Extension du modele a plus de 3 phases.

e Mise en oeuvre et étude d’un solveur/préconditionneur linéaire
multi-niveaux.

o Utilisation d’un indicateur d’erreur plus précis.
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PELICANS : UNE PLATEFORME NUMERIQUE

Plate-forme Evolutive de Llbrairies de Composants pour 1’Analyse
Numérique et Statistique

e noyau numérique de plusieurs codes industriels développés a
I'IRSN pour des études de stireté nucléaire

o Une approche prescriptive, sans étre trop restrictive

o un ensemble de composants en C++ réutilisables pour simplifier
le développement d’applications en calcul scientifique

ACCESSIBILITE
e propriété de 'TRSN
@ open-source et entierement gratuit
@ peut étre réutilisé dans des logiciels distribués sous licence

licence CeCILL-C, adaptation francaise de LGPL

téléchargement | https://gforge.irsn.fr/gf/project/pelicans
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