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Contexte

Feux de cheminées

Conditions d’inflammation dans le conduit de cheminée

(en présence des dépots)

1. Contact des dépots avec des étincelles ou des
braises provenant de la chambre de combustion

|

2. contact direct entre des flammes provenant

de la chambre de combustion et les dépots

4. Augmentation du
mélange local 02 et gaz de
pyrolyse provenant du
foyer a cause de |a pyrolyse
des dépbts (mélange
steechiométrique entre |a
limite inférieure
d'inflammabilité et la limite
supérieure
d’inflammabilité)

3. Apport local d'énergie aux dépots par
la chaleur des gaz provenant du foyer

S. Pyrolyse des dépéts et inflammation de
leurs gaz de pyrolyse

6. Les dépdts peuvent tomber de maniére

brusque prés de la chambre de

7. Scénario 1 etfou 2 etfou 3 etfou 4 etfou 5 etfou 6

combustion (o0 la chaleur et la quantité
d'oxygéne peuvent étre suffisants pour
causer une inflammation)

Objectfs

Modélisation de la pyrolyse du lignite dans un milieu poreux a I’aide du code PATO (objectif scientifique)

Sécurité des conduits de cheminée : problématique d’inflammation des dép6ts dans les conduits (objectif industriel)
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Choix du Lignite & validation expérimentale

Etude expérimentale sur les vrais dépots de conduits de cheminée [1]

Hétérogénéité importante (structure, porosité, composition et parameétres thermo-physiques )
o | entre les différents types de dépots

o (Selon leur source et leurs conditions de génération)

\

Notre étude expérimentale concerne le Lignite

La comparaison a compris :

La décomposition thermique a I'échelle de la matiere (ATG) et a la petite échelle (cone calorimeétre). Comparaison de :

L'inflammabilité et la combustibilité

La nature chimique

Les propriétés thermiques (essais ATG/DSC, essais de conductivités)

Les analyses des gaz de combustion par spectroscopie FTIR

Le lignite et les vrais dépots se ressemblent en terme de :

Conclusion:

Décomposition thermique
Inflammabilité et combustibilité
Nature chimique

Propriétés thermiques

gaz de combustion

[1] Caractérisation expérimentale et numérique des scenarios de feu impliquant un conduit de fumée d'appareils de combustion bois, Doctorat de Pierre Cremona 2
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Echelle intermédiaire
Echelle réelle

N Conduit de cheminée
(1D, 2D, 3D)

Approche de résolution

OPTIFUM

Approche multi-échelle

Cone Calorimetre (CC) et Cone Calorimetre a
Atmosphere Controlée (CCAC)

(1D, dlqg)

Echelle de la matiére
& g ‘ -_,v,

ATG/DSC (0 D, glg mg)
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Code PATO

PATO is distributed Open Source by NASA.

Main developers : Dr. Jean Lachaud (now at the University of Bordeaux), Jérémie Meurisse (NASA Ames).

e

Thermal protection systems

Carbon fiber preform
(NASA/UC Berkeley)

PATO

OPTIFUM
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Modéele parallele complet ———

Modele parallele simple

Modeéle compétitif

Implémentation des nouveaux modeles de pyrolyse sous PATO

Loi d'Arrhenius

Ecriture des trois nouveaux
modeles en langage C++

Implémentation dans PATO

Optimisation par DAKOTA (Design Analysis Kit for
Optimization and Terascale Applications)

DAKOTA
Variables

s
v

Simulation sous PATO

réponses

"

Validation des trois
modeles

Comparaison entre les
trois modeéles

Avantages du modéle
compétitif
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Résultat numérique

délisation de | I du ligni TG, 0D TO
Modelisation de la pyrolyse du lignite sous N, (ATG, sous PA
Optimisation avec DAKOTA (mécanisme compétitif)
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P’ Mécanisme compétitif et ses avantages

OPTIFUM

EAU kO » EAU
-~
4 N
4 \
/ \
II \ » GAZ 1+solidel
, k1
‘ - -——e—
', 1 _ _ - S o -
Réactifl: ! s -7 T~ -
A l I / ’ s - D ~ N \
Composés ) I ,° \ \
aliphatiques \ I / \ \
\ ! / \ \
\ ! o Voo _
\ K 7 I~ Gaz2+solid2 ‘l ! » Gaz 3+solid3
\ / 1 I
\ 2 / \ \ 1 ] k4
7 . S ~ - 7 \ \ / /
Réactif2 - vl ;o
\ / /
Composés aromatiques STON e ’
N ~ -, Vs
k3 S ~ N~ - —— - 7
S -’
~ . . _ _ -~
Mécanisme 1 : compétitif Mécanisme 2 : additif Mécanisme 3 : avec composé intermédiaire
Solide O k0
kO _
Solide 0 > Solide 1 Solide 2
Solide 0 i e
> Sohde 2 Solide 1 T olide Solide 1 Solide 2
kl k1



ko

Solide 0 » Solide 1 Adaptation du mécanisme 1 par rapport a la vitesse de
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Objectif de déterminer :
. Cp du lignite et du char
. Chaleurs des réactions

Procédure utilisée
(méthode Saphire) :

* Réalisation du Blanc

* Test du Saphire

e Test du Lignite

* Test du résidu du lignite

Résultats des tests saphire :

y Détermination expérimentale des données d’entrée du modéle de pyrolyse sous N,

Essais en ATG/DSC sous N,

Cp lignite (j/K.g)
——Cp_expé
——— Cp_biblio

0,2 Température(°C)
78 98 118 138 158 178 198 218

20

-20
-40
-60
-80

-100
-120

Qlignite en mw

1200

Figure 4 : chaleur dégagée
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Figure 2 : Cp du lignite
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Figure 1 : Cp du saphire
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Réaction de Températures
pyrolyse
Réaction1 (| [250°C, 459
Réaction 2 [300°C, 550°C]
Réaction3 (| [400°C, D
" ; / 4\
Réaction 4 < [600°C, 900°C]
Condensation du char /

Figure 7 : Réactions de pyrolyse du lignite sec sous N2
(définies dans notre mécanisme)

Figure 5 : chaleurs des réactions

Figure 3 : Cp du char
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~
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Cleavage of 2 covalent bonds yields 4
radicals without the formation of new
covalent bonds

Cleavage of 2 covalent bonds yields 4
radicals, 2 of them couple, 2 of them
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Figure 6 : chaleurs des réactions

(c) Mainly at > 600 °C , | (d) Mainly at > 600 °C
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*  Pyrolysis S "H Pyrolysis
. Exothermic

-H Exothermic
Coupling of 2 stable radicals to form
aromatic structure

Cleavage of 2 C-H bonds in char yields|
2 H radicals that couple to form H,

Figure 8 : Condensation du char

Source de la fig.8 : Heat effects of pyrolysis of 15 acid washed coals in a DSC/TGA-
MS system Xiaojie Cheng, Lei Shi, Qingya Liu, Zhenyu Liu (22 February 2020)



y Pyrolyse du lignite sous N, a I'échelle du c6ne calorimeétre
Partie expérimentale OPTIFUM
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Appareil utilisé : cone calorimetre a atmosphere controlée

Porte échantillon

~

Conditions expérimentales

PE_mesure_Am PE_mesure_AT
Mesures Atmosphére Puissance Lignite
(kw/m?)
Masse Poudre
20
, Bloc
Tempeérature
N, Vrac
40
AnaIy(sFeTsls;es gaz Taille
intermédiaire

3 mesuresdeT:

. TC 5mm au-dessus de la grille
. TC 2cm au-dessus de la grille

. TC 3,3cm au-dessus de la grille

Granulométrie

Taille intermédiaire Poudre fine

11
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Modélisation de la pyrolyse sous PATO (cone calorimeétre, 1D) QPTI FU m

Modeéles utilisés:
» Modeles nécessaires déja existants dans PATO (de transferts, conditions aux limites...)
» Modele de pyrolyse : le modeéle de pyrolyse préalablement développé est implémenté sous PATO

Données d’entrée nécessaires : Cp du lignite, Cp du char, enthalpies des réactions de pyrolyse (a partir de nos essais en ATG/DSC), conductivités thermiques du
lignite et du char (a partir de nos essais en TCl ), conditions expérimentales initiales et conditions expérimentales aux limites

Conditions réelles Modélisation numérique

I® | p Layout #1 +

& oM NN OK N R R, 720 RenderViewl

Animation View

En vert: Disque ensilicate

En rouge : lignite

Avec

+ laine isolante (entre la grille et le silicate)

L1=1L2

L1*L2 = surface du porte échantillon

el = épaisseur du lignite

e2 = épaisseur du disque en silicate +laine

Mode:| Sequence = [Time 0 Start Time: |0 £ End Time: 1 & |No.

Time il 0.5

+ TimeKeeperl - Time
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Modélisation de pyrolyse sous N, a I'aide de PATO (cas cone, 1D)

Simulation de la perte de la masse

poudre_sec_20kW/m?

poudre_sec_40kW/m?

OPTIFUM

Résultat expérimental [l

Résultat numérique
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Modélisation de pyrolyse sous N, a I'aide de PATO (cas c6ne, 1D)

Simulation de la perte de la masse
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PERSPECTIVES :

Amélioration du modele pour tenir compte
de la porosité

[ — ’d I . )Y y ] ~n
= Modélisation de olyse sous N, a I'aide de PATO (cas cone,1D
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Modélisation de pyrolyse sous N, a l'aide de PATO (cas cone,1D)
Simulation des températures

OPTIFUM
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Criteres supplémentaires pour valider le modele de pyrolyse

Utilisation de Paraview l"

Fig.1 : Suivi du front de pyrolyse

Fig.2 : Densité a l'instant final
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A l'instant final, I'’épaisseur restante du lignite (lignite qui n’a pas réagi) :

Prédiction du modele = Mesure expérimentale
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Conclusion

o000

Ressemblance entre les vrais dépots des conduits de cheminée et le lignite (validation expérimentale a I'échelle de la matiére et a la petite échelle)

Proposition de modeles de pyrolyse du lignite sous N, (mécanisme parallele, mécanisme parallele simplifié et mécanisme compétitif)

Validation des mécanismes réactionnels (OD) et modélisation de la pyrolyse sous N, (OD) sous différentes vitesses de chauffage (sous MATLAB et sous PATO)

Adaptation du mécanisme compétitif par rapport aux vitesses de chauffage et sa capacité a mieux prédire la perte de masse pour une gamme plus large de conditions de chauffage
Détermination expérimentale des paramétres thermiques du lignite (ATG/DSC, essais de conductivité)

Modélisation de la pyrolyse du lignite sous N, a I’échelle du cdne calorimeétre (1D) a I'aide du logiciel PATO

Perspectives \

Q

a
a

Scientifiques
Une meilleure compréhension des phénomenes physico-chimiques mis en jeu lors de la
pyrolyse du lignite (sous N, et sous air)

Echantillon sorti du ccac

(aprés un test sous air,

sous 20kw/m2, pendant
5000 secondes)

Etude de I'effet de la porosité et intégration de cette derniére dans nos modeles

Industriels
O Campagne expérimentale (tests a I'’échelle intermédiaire et réelle) afin de
répondre a la question suivante :
Quelles sont les conditions d’inflammations des dépots dans

H un vrai conduit de cheminée ?

O  Etude de la porosité a I'’échelle intermédiaire et réelle
a

18
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