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Nomenclature latine

C colonne

L ligne

p nombre de couches (palettes) dans une imageriqumé
M valeur de couleur d'un pixel dans une image minoé
p pression (Pa)

T température (K)

t temps (s)

u vitesse macroscopique (M)s

c vitesse de propagation nodale

Cs vitesse du son en réseau

Cy chaleur spécifique sous volume constante G
Co chaleur spécifique sous pression constante KKy
e vecteur de vitesse nodale (unité)

n nombre de particules (variable booléen)

f fonction de distribution

feq fonction de distribution a I'équilibre

g fonction de distribution thermique

Oeq fonction de distribution thermique a I'équilibre



Nomenclature

Y, volume (nf)

L longueur (m)

W largeur (m)

H hauteur (m)

d diametre (m)

r rayon (m)

k perméabilité ()

q flux thermique (W)

h coefficient de transfert thermique par comarcW.m%.K™)
g constant de pesanteur (if).s

R constant du gaz parfait (J.mol&™)

E energie (J)

S matrice diagonale de relaxation (modéle LB-MRT)
m moments (modéle LB-MRT)

h coefficient de transfert de chaleur convectiffV¥.K™)
A aire d’une section de surface3m

Nomenclature grecque

o diffusivité thermiquerg®s?)
B coefficient d’expansion volumiqu&{)
€ énergie interne ; porosité ; précision de calcul

A longueur de passage libre moyen (m)



Nomenclature

conductivité thermique (W.rK™)
viscosité dynamique (kg:frs™)
temps de relaxation adimensionnel
viscosité cinématique (ns?)

masse volumique (kg:f

constante d’'une valeur de 3.14159265...
fraction solide
porosité = 1 ¢
incrément

opérateur de collision
incrémentation

température adimensionnelle

Nombres adimensionnels

Kn

Ma

Re

Ra

Pr

nombre de Knudsen Kn =%
nombre de Mach Ma = Ci

uL
nombre de Reynolds Re=—

v
nombre de Rayleigh Ra:%ATE’

va

v
nombre de Prandtl Pr=—



Nomenclature

Indice
tot totale
ave moyen
S solide, son
I liquide
[ direction selon x, indice de vecteur en réseRu B
] direction selon y
k direction selon z
eff effective
m moyen
eq equilibre
in entrée
out sortie
int interface
n porté
cond conductif
conv convectif
opp Sens opposé
w mur, bord
trans transversal(e)

amb ambiant(e)



Nomenclature

Abréviations

BGK
FHP
EF

DF
VF

BR
DdQq
CTE
RTC
EB
GR
RF
MEMS

EDP

Bhatnagar, Gross et Krook (modéle)
Frisch-Hasslacher-Pomeau (modéle)

Eléments Finis (méthode)

Différences Finies (méthode)

Volumes Finis (méthode)

Boltzmann sur Réseau (méthode)

type de modele BRI(. 'espace et : nombre de vecteur de vitesse)
Conductivité Thermique Effective (milieu hé&tgene)
Résistance Thermique de Contacte (dépbt plasma
Equation de Boltzmann (modele)

Gaz sur Réseau (méthode)

Radio Fréquence

Micro ElectroMécaniques (systémes)

Equation aux Dérivées Partielles

Termes en anglais

LBM

LGA

MRT

CT

SBB

CFD

Lattice Boltzmann Method

Lattice Gas Automata

Multiple Relaxation Time

Computed Tomography

Standard Bounce Back (conditions aux limites)

Computational Fluid Dynamics (méthode)



Nomenclature

BCs Boundary Conditions (condition aux limites)
PBCs Periodic Boundary Conditions (condition amites)
PPM Portable Pixel Map (format d’images)

BMP BitMap Picture (format d'images)

TIFF Tagged Image File Format (format d’'images)

Termes pour le schéma du Recuit simulé

E énergie

Le(R) fonction du chemin linéaire

P(0,1) fonction de probabilité

R vecteur de longueur de référence

r point (vecteur) de I'espace de I'image
r rayon (m)

S,(R) fonction de corrélation 2-points

R,(R) fonction d’auto-corrélation 2-points
Cz(*l,r”z) fonction d’amas (cluster) 2-points
P(9) fonction de distribution de taille des pores
T température du recuit

t temps

\Y volumereprésentatif

Z(r) fonction de phase (fonction indicateur)



Nomenclature

Np nombre de voisins d’'un voxel « pore » dans la m@hrase
Ns nombre de voisins d’'un voxel « solide » dans éama phase
Kg constante de Boltzmann

s surface volumique (M

Symboles grecs

a facteur de pondération
Jé; facteur de pondération
¢ porosité d’'un matériau
A facteur de réduction de la température du recuit
o) taille moyenne des pores dans une structure
o écart type (statistique)
Indices
ad adimensionnel
min minimum
max maximum
ref référence
sim simulation
tot total
rej réjection

accept accepté



Nomenclature

P

Abréviations

RS

R-X

moyenne

I’état initial

noir

blanc

solide

pore

Recuit Simulé

Rayons X
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Introduction générale

Ce travail s’inscrit dans la continuité des traval@modélisation et des activités de
recherche menées au sein du laboratoire SPCTSa&nhment le développement du logiciel
« Jets&Poudres » [1, 2].

En effet lindustrie de la projection plasma seutr® face a des besoins de
performance croissants et a des exigences de pluglus séveres, ce qui impose une
meilleure compréhension des phénomeénes impliqués léaprocessus de projection plasma
(fluctuations du pied d’arc, phénomene de dispardigs grains de poudres, interaction grain-
plasma, impact des grains sur le substrat, ...)j gus dans le contrdle en ligne et modéle
numérique. Le laboratoire SPCTS (Sciences des &#sc€éramiques et Traitement de
Surface) se propose depuis plus de 30 ans deseuwsilloutils de diagnostic et de
modélisation des procédés de projection plasmatr®esux experimentaux et de simulations
ont couvert les différents domaines du procédd,3, 6, 7, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15].

Il s’agit ici d’un premier pas dans le domaine dechractérisation numérique d’un
matériau bi-phasique, représentatif du dép6t obparuprojection thermique. Le mot phase
désigne ici I'état de matiere : solide, liquide gdz. Un cas particulier des matériaux

diphasique est celui ou la seconde phase est gageils’agit alors de matériaux poreux.

Ces matériaux céramiques poreux dont les premieasitages sont l'allegement
(diminution de matiére) et 'augmentation de swfaolumique, suscitent un vif intérét en
raison de leurs applications variées et dans dewmith@s aussi divers que les techniques de
séparation (chromatographie), limmobilisation dgmes, la libération controlée de
substances actives, le transport capillaire deogad’'espéces chargées, la catalyse supportée
et plus généralement la chimie en milieu confinéenaore la conception de nanomatériaux.
Citons encore les membranes et électrodes de ditesnbustible, les dépbts de protection
anticorrosion, les turbines d’avions ainsi quedistrie de microélectronique [16, 17] mais

aussi l'isolation thermique ou acoustique.

Une des difficultés majeures quant a l'utilisatida ces matériaux poreux est la

maitrise de leurs propriétés physiques (mécanignesmiques, électriques) en fonction du
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taux de porosité et de la taille et de la répartities pores. Le développement des matériaux
poreux suppose donc une prédiction précise de lpropriétés physiques qui est ainsi

d’importance cruciale.

La mesure expérimentale directe est bien évidemreemhoyen le plus efficace
d’accéder a la valeur des propriétés d’intérét.e@edpnt, celles-ci sont colteuses et longues.
Elles sont aussi difficiles, lorsqu’il s'agit degpbts, en raison des faibles épaisseurs, des
architectures complexes et inhomogénes en pordsiséiration et composition. Soulignons
ici que les descriptions analytiques disponiblesrpelier la perméabilité et la conductivité
thermique a la morphologie de dépbts ne sont agdpbs que dans des cas relativement tres

simples et sont insuffisantes pour les géométoesptexes rencontrées [18].

Le coefficient de perméabilité d'un dépbt anticsiom, c’est-a-dire sa résistance a la
pénétration d'un flux de matiere, est sa caradigus fondamentale, de méme que la
conductivité thermique, c’est-a-dire sa résistaaca pénétration d’'un flux thermique, est

celle d’'une barriére thermique.

Ces grandeurs physiques ne sont pas facilementratéssi et les prédictions par des
modeles analytigues ou par voie numeérique représentin enjeu important pour la
compréhension et la maitrise des matériaux porduxexiste de nombreux modéles
analytiques qui permettent de prédire la conduétithermique effective en fonction du taux
de porosité et des conductivités des deux phaSe2(1 21, 22], et il en est de méme pour la
perméabilité [23, 24, 25, 26]. Ces modéles sontlésnsur des simplifications géométriques
qui sont souvent éloignées de la microstructurkberde matériau. La modélisation est quant a
elle de plus en plus utilisée en raison des progfesmatiques qui permettent de simuler le
transport de la matiere et le transfert de la chad@ans des géométries complexes en deux et

trois dimensions.

Pour ces raisons il est nécessaire de développerndghodes d’estimation de
« perméabilité équivalente » et de « conductiviigrmique effective » a partir d'images en
coupe, obtenues par différents moyens tels quedastopie optique (MO) ou électronique a
balayage (MEB). Lintérét des résultats obtenug@meétrie bidimensionnelle reste faible, ce

qui impose I'étude de géométries tridimensionnelles

Caractériser un matériau nécessite donc une repadies precise de sa structure. Du
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point de vue expérimental, la structure tridimensglle peut étre construite par empilement
de couches de faibles épaisseurs [27, 28]. Ceite dlexploitation est tres lourde et trés
longue en temps. La technique de tomographie arblaevoie de I'étude de structures
tridimensionnelles [29, 30]. En dépit de son dépptment rapide et de la résolution élevée
des images obtenues, cette technique reste onéeypsel accessible. En outre la taille de
I'échantillon traité est relativement faible comgtrement a celle de I'image obtenue par les
techniques 2D.

La reconstruction stochastique d’'une structurde@Blun matériau céramique a partir
des informations morphologiques statistiques etesad’'une image bidimensionnelle est
proposée dans cette these. Cette méthode de nmemtiost de milieux isotropes ou
anisotropes est fondée sur la minimisation paréthode du recuit simulé (RS) [31, 32]. Les
informations morphologiques extraites d’'une ima@esdnt de différents types, usuellement
ce sont la fraction volumique d’une phase, la flamcide corrélation 2-points ainsi que la

fonction du chemin linéaire [33] qui sont utilisées

Les méthodes indirectes par simulations numérigoes attrayantes et les méthodes
de différence finies et d’éléments finis sont ttasgement exploitées [34, 35, 36, 37].
Cependant, les domaines complexes, comme ceuxitiegxporeux, représentent un défi en

raison de la complexité du maillage a construire.

Une alternative, la méthode Boltzmann sur résed) (B8, 39], est proposée pour
caractériser les matériaux poreux par simulatigrardir d’images binaires de leur structure.
Au cours de ces dernieres années, cette méthdaigtee dite a échelle mésoscopique, c’est-
a-dire intermédiaire entre échelle microscopiqueatamique, et échelle macroscopique, a
connu un succeés immense dans le domaine de laagiorubdes écoulements isothermes [40,
41]. Elle a retenu l'attention des mécaniciens fligges pour la simulation d’écoulements
dans des géométries complexes comme celle desumil@reux. Elle repose sur un
algorithme qui simule I'équation de Boltzmann [#43] de fagon simple et permet de
remonter simplement a la résolution des équatiomsdarivées partielles de Navier-Stokes.
Ces facilités d'application des conditions aux tesi permettent de simuler des géométries

complexes, les milieux poreux y compris.

Cette étude se propose de déterminer la perméakiita conductivité thermique

effective du volume représentatif d'un matériauepor isotrope reconstruit & partir d’'une
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image 2D de ce matériau.

Le premier chapitre est consacré a un rappel lidhique des techniques
d’'imagerie et de traitement d'image avec une apptia aux matériaux céramiques poreux et

a la porosité.

Le deuxieme chapitre est dédié a la descriptiorailtk# de la reconstruction
tridimensionnelle au moyen du schéma du recuit Enett a la mise au point d’'un outil

numerique.

Le troisieme chapitre traite de la méthode numérige Boltzmann sur réseau. Il
evoque les modeles de la littérature et les canmditiaux limites développées ainsi que les
autres méthodes numériques de discrétisation caesraifférences finies, les éléments finis

et les volumes finis.

Le quatrieme chapitre présente enfin les résutibtenus pour la permeéabilité et la
conductivité thermique effective, comparés a ceex études expérimentales et numériques

précédentes.
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|. Microstructure d’'un matériau ceramique

poreux et son imagerie

.1. Introduction

L'efficacité et le rendement de plusieurs applmasi technigues avancées (la
filtration, les catalyseurs, les barriéres thermigu.) sont fortement liés aux propriétés de
transport et ces propriétés physiques sont rel&ésyr tour, directement a la microstructure
du matériau de base. Le comportement d’'un matésaaontrdlé par sa microstructure [1]. I
est donc nécessaire de trouver un lien entre laostiticture et les propriétés d’'un matériau

pour la compréhension et la prédiction de son caotapwnt.

La perméabilité ainsi que la conductivité thermiglien milieu poreux dépendent
fortement de la porosité et la distribution desegodans la phase continue (ici la phase
solide). Par conséquent, I'observation visuellerdiieu poreux est trés importante et précéde

l'inspection quantitative.

A ce jour, les différentes techniques d’'imagerigtamment la microscopie
électronique a balayage (MEB) [2] et la microscamiique (MO) [3], permettent d’obtenir
des images numériques bidimensionnelles qui déudrigemicrostructure d’'un matériau. Ces
images sont stockées soit sous forme matricieBgsdu chaque image est discrétisée et
représentée par un tableau de points en deux diomsnst ou chaque point réfere a une phase
ou un constituant, soit sous forme vectorielle [5¢. traitement et I'analyse des images

matricielles est dans ce chapitre I'objet de nitrérét.

La représentation bidimensionnelle de microstrestuest commune et donne une
certaine idée de la morphologie de microstructpuesqu’elle contient toute I'information sur
celle-ci, mais elle ne permet pas une appréhemsiorédiate de la structure tridimensionnelle
du matériau. Par conséquent, une technique d'édgtian tridimensionnelle de la
microstructure doit donc étre utilisée afin de laualiser immédiatement et de donner

pleinement acces a celle-ci.




Chapitre | : Microstructure d’un matériau céramiguaeeux et son imagerie

Dans ce chapitre, nous abordons les matériaux dygtées et plus précisément les
matériaux poreux et les techniques d’'imagerie dactérisation, puis nous traiterons de
'imagerie et des principes de traitement d'image.

|.2. Matériaux poreux

[.2.1. Définition

Un matériau hétérogéne est un matériau composéonaides ou phases, soit de
différentes natures soit d'un méme matériau enéwdfits états [6, 7]. Les matériaux
hétérogenes sont fréequemment rencontrés dans laendatitons a titre d’exemples les
matériaux composites, les matériaux poreux et dddes, les roches, les gres (en anglais
sandstongs les matériaux granulaires, les gels, les moussescertains matériaux
céramiques. La Figuré-1 présente quelques exemples de la microstruatarguelques
matériaux poreux. Ces matériaux révélent des prHwi intéressantes dues a leur

microstructure complexe, c’est pourquoi la modélisade ces structures est difficile.

La microstructure de ces matériaux peut étre camaée statistiguement, comme le
montre le chapitre suivant, au moyen de fonctioascdrrélations n-points [8] et par des

mesures expérimentales directes.

[.2.2. Porosité

La porosité, et plus généralement la fraction vatwe d’'une phase, peut étre définie
comme le rapport entre le volume non occupé pardtere et le volume total, voir Figuke

2. Cette définition se traduit par la relation :
Vv
¢:_P :1_£ (Eq. I-1)
VT

ou ¢ est la porosité), le volume des pores/; le volume occupé par le solide ¥t le

volume total du domaine d’intérét.
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(c) mousse métallique (d) dépbt poreux et fissuré

Figure |I-1 : Différents exemples des structures poreusega) composites mullite/alumine/et
zircone (référence [9]) ; (b) apatites ; (c) moussamétalliques ; (d) dépdt poreux par projection
plasma (référence [10]).

D o
0,0 O

Figure 1-2 : Matériau poreux a deux phases : phase soliqeolumeVy) et phase de pores
(volumeV,).

Cette définition décrit la porosité totale qui di# de la porosité ouverte, cette
derniére est définie par les pores joints et cotdsea I'extérieur de I'échantillon et qui
constituent un passage libre pour un fluide. Atpwe la porosité bidimensionnelle représente

11
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le rapport entre 'aire des pores et 'aire totHlene coupe.

La méthode la plus usuelle lors de la quantificatie la porosité consiste a peser un
échantillon (en kilogramme) & l'aide d’'une balareted mesurer son volume (erf)mLa
masse volumique réell@’ se calcule alors a partir de ces mesures. La péradors, est le

rapport entre cette valeur résultante et la vale@orique de la masse volumique du matériau

solide :
p=— (Eq. I-2)

Le séchage de I'échantillon avant de le pesereegstrnmandé pour libérer 'humidité

des pores, ainsi trouver une valeur plus nett@'de

De facon générale, dans un milieu digitalisé, conu@erit par la suite, la porosité
d’'un milieu bi-phasique est calculée par le rappdut nombre degixels (voxeld qui
correspondent a la phase des pores divisé parnbneototal degixels (voxeld du milieu

concerné.

|.3. Technigues d’'imagerie

Les images des matériaux étudiés sont en gendealuds a I'aide d’'un microscope. Il
existe des multiples types de microscope en fona®la source et la méthode de I'obtention

de 'image. Tableai+1 résume ces types [11].

La microscopie électronique a balayage (MEB) (emlas Scanning Electron
Microscopy ) est une technique de microscopie électroniquelde sur le principe des
interactions électrons-matiere, capable de proddes images en haute résolution de la
surface d’'un échantillon. Cette technique, congidéomme un essai non destructif, consiste
a explorer la surface de I'échantillon [12], ce parmet d’obtenir des images qui représentent
la structure de la surface du matériau étudié.i@ages, en général bidimensionnelles, sont

interprétables de différentes maniéres selon fesnrations désirées.
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Tableaul-1 : Différentes familles de microscopes.

Type Variétés
Microscope optique a champ large; Microscope amalfo
Microscopes (éventuellement a balayage laser) ; Microscope riaraste de phase ;
optiques Microscope de fluorescence par réflexion totale erime ;

Stéréomicroscope ; Microscope 3D a déconvolution.

Microscope électronique ; Microscope électronique teansmission
Microscopes (MET) ; Microscope électronique a balayage (MEBMicroscope
électroniques électronigue a balayage par transmission (MEBT) jcréscope

électronique par réflexion.

Microscopes a Microscope a force atomique ; Microscope optiqueckamp proche ;

sonde locale Microscope a effet tunnel.
Microscopes Spectrométrie de masse a ionisation secondaire §piMSonde
ioniques atomique tomographique ; Sonde nucléaire (PIXE).

l.4. Imagerie et traitement d’'images

1.4.1. Définition d’'une image numérique

Le terme dimage numérique recouvre toute imageuigeq(par scanner, appareil
photo,..), créée directement par des programmesniatiques, traitée, stockée sous forme de

valeurs comprises entre 0 et 255.

Le traitement d'image est une opération qui délawec une image et finit avec une
autre ou bien une image corrigée. Cette opérat®rdait étre confondu avec l'analyse
d’'image [13] qui débute sur une image et en extladt résultats concis, réduisant les données
nécessaires pour stocker I'image originale commmabieau des pixels. Le traitement produit
habituellement une autre image aussi grande qugitiale mais dans laquelle les valeurs des

pixels (intensité ou couleur) ont change.

Ici, le traitement des images est une étape indsgide avant d’analyser les

différentes informations contenues dans les imdgegait ce traitement a deux objectifs :
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* Améliorer la qualité de I'image et la rendre "lislb
* Préparer al'analyse : segmentation

Alors, I'analyse permet I'extraction d'informatiades I'image. La Figuré-3 montre le

chemin suivi afin de réaliser I'analyse d’'une imageloitable.

Problématique » Expérience » Acquisition

A

Y

Traitement Analyse

I— v

Exploitation des résultats Résultats informatiques

A

Figure 1-3 : Chemin suivi lors de I'obtention d’'une imagede structure exploitable.

La forme la plus simple pour décrire une image eixqble est de définir un tableau de

L lignes etC colonnes. Alors, il est possible d’écrire :
I :[o,L-1]x[o,c-1] - [o,M]° (Eq. I-3)

ou, | est une imageq est le nombre de couches de I'imag®letst la valeur de couleur. Pour
une image binaire p( M) = (1, 1), une image en niveau de grip,: 1) = (1, 255) et une
image en couleurs p(M) = (3, 255).

1.4.2. Types d’image

On distingue deux types principaux d'images dans I'espace bidiomereti[14] :

1. Les images matricielles Elles sont composées comme leur nom l'indique d’une
matrice de points a plusieurs dimensions, chaque dimension eefangs une
dimension spatiale. Dans le cas des images a deux dimensiomss(leoprant), les
points sont appelépixels; Figure I-4. Chaquepixel, correspond en réalité a une

dimension déterminée par la résolution du moyen d’acquisitidimtige.
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132 | 132| 140 140 132 13p 115 107 107 99 99 107
123 | 148| 156 165 14 13 115 99 99 5 85 90
189 | 181| 181 181 16% 140 115 99 90 0 85 99
206 | 206| 198] 19§ 17 156 132 115 99 P9 107 |99
222 | 222| 214] 204 18 178 156 132 115 99 99 99
231 | 231| 214] 20 189 181 1743 148 182 123 115 [115
231 | 231 222| 209 198 198 1§89 165 148 132 123 {123

Figure I-4 : Représentation d'une image matricielle de 1Zkpixels (de haut en bas et de gauche
a droite). La valeur de chaquepixel est comprise entre 0 et 255 (encodage niveau désyr

2. Les images vectorielles le principe est de représenter les donnéesrdade par des
formules géométriques qui peuvent étre décrites gaint de vue mathématique. Cela
signifie qu'au lieu de mémoriser une mosaique detpcelémentaires, c'est la
succession d'opérations conduisant au tracé qusteskée. L'avantage de ce type
d'image est, outre son faible encombrement, lailpibss de I'agrandir indéfiniment

sans perdre la qualité initiale.

Dans cette thése, seules les images matricieltesceasidérées.

1.4.3. Formats d'image

Un format d'image est une représentation informegigle I'image, associée a des
informations sur la fagon dont I'image est codé@etnissant éventuellement des indications

sur la maniere de la décoder et de la manipulgr [14

Les images que nous étudions sont celles que I'btierd par microscopie
électronique a balayage. Ces images sont de foFiR&t (Tagged mageFile Format) [15],
et leur traitement est indispensable. Une imagéoéaple est une image binaire dans laquelle
on n'a que deux couleurs : la blanche et la n@edte image est, le plus souvent, au format
BMP (BitM ap Picture).

Pour la définition de ces deux formats le lecteutse référer a Annexe Il.

1.4.4. Traitement d'image

Dans le domaine de traitement d'images numériquasiqurs logiciels ont été

développés et répondent parfaitement a nos besdatse besoin est celui d’'un code capable
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de rendre une image numérique de structure, pordaise notre cas d’étude, obtenue par
microscope (€lectronique ou optique), interprétal@éacon quantitative et exploitable par un

code de calcul numérique.
Le traitement d'image vise :

e Soit a modifier I'image pour la rendre claire ensadéfauts : dans ce cas sont

appliguées les fonctions communes (filtrage, caistazontraste, clarté,)..

» Soit d’extraire des informations qu’elle contierdans le cas d’'un matériau poreux
elle peut donner une idée de la taille des poseprdfondeur, leur répartition, et si ils

sont connectés ou pas. Dans ce cas les fonctiésgipées sont utilisées.

Le lecteur se référera a I'Annexe lll consacréetraitement d'images et aux fonctions

appliguées.

Le terme d’'image binaire signifie que I'image eéfinie par deux couleurs qui sont
souvent le noir et le blanc. Cette définition deéige permet son exploitation directe par un
code de calcul puisque les deux phases (soliderespsont distinguées par une des deux

couleurs, Figuré-5.

-. ¥ X i
B0

&‘ACCV Spm Magn Det WD
200k 50 26 _Bst 109 NOIR _

Figure I-5 : (a) Image MEB de microstructure et (b) imagebinaire résultante de I'application de
la segmentation. Les pores sont les pixels noirs.

La maitrise du traitement d’'image nécessite unenaissance supplémentaire des

différents termes de ce domaine. Pour notre intéa$ étapes nécessaires sont:
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» Transformer I'image obtenue par la technique MEBogmat BMP.
* Appliquer la fonction seuil (en angléisreshold.

» Stoker I'image sortante dans un fichier sous fordiene matrice pour

application ultérieure.

I.5. Conclusion du chapitre

Dans le cadre de ce chapitre sont présentées desafjes sur les matériaux
hétérogenes et plus particulierement les maténmurgux. Ce type de matériaux trouve des
applications vitales dues a ces propriétés quienaravec la porosité. Ainsi la porosité est
définie et la microscopie électronique a balayag&HR) est présentée comme technique
d’'imagerie pour I'obtention des images de la mittadure des ces matériaux. L'image
résultante de MEB est traitée de maniére a diséintgs différents constituants et phases du
matériau étudié. Ce traitement est indispensablgr pendre l'image exploitable pour
linvestir ultérieurement lors d’'une procédure @eanstruction tridimensionnelle ou méme

lors d’un calcul directe par simulation d’'une piiepe physique.
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ll. Reconstruction stochastique par algorithme

du recuit simulé (RS)

[1.1. Reconstruction tridimensionnelle

[1.1.1. Introduction a la reconstruction tridimensionnelle

L’idée de la reconstruction tridimensionnelle ed8tante et provient d’'un besoin
justifié par la croissance du marché des matérigtugst soutenue par I'avancement et le
développement rapide des techniques d'imagerie eetlidformatique. Ce mode de
présentation d’'un matériau ou d'un objet en 3D mtrraux chercheurs de travailler
numériquement sur différents aspects de traitemi@ntages pour obtenir une image nette et

réelle qui concerne leur domaine d’intérét.

L’évaluation de la vraisemblance de la reconstomctievét une grande importance
dans le domaine de génie pétrolier et de la bielagisi que du génie des matériaux [1]. Une
procédure de reconstruction effective permet diobtedes échantillons représentatifs dont on
peut analyser les structures et évaluer les pitégridacroscopiqgues du matériau étudié. C'est

un moyen non-destructif d’estimation de ces pragsié

Quelle que soit la technique utilisée, quatre &ammt nécessaires a la reconstruction,

ce sont :
1. L’obtention d’une image de structure ; cette imagebidimensionnelle.
2. Le traitement et I'analyse de cette image.
3. Le choix d’'une méthode ou technique de reconstcti

4. La vérification de l'efficacité de la méthode dearstruction par I'étude qualitative
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de la structure tridimensionnelle obtenue par pétprécédente.

Différentes techniques sont utilisées pour passaredimage bidimensionnelle a une
image tridimensionnelle. Citons par exemple la mape tomographie [2, 3], la
reconstruction a partir des coupes en séries ssigess[4, 5, 6, 7, 8, 9] ou a partir des
modeles fondés sur des géométries connues [1012,113], et enfin les méthodes de
reconstruction stochastique [14], mot clé dansec#tese, qui sont présentées de facon
détaillée dans ce chapitre. Signalons ici qu’ikexid’autres méthodes de reconstruction, ainsi
la reconstruction par transformation en ondelettela reconstruction a partir de spectre de
Fourrier. Cependant ces deux méthodes ne permgitsnte remonter a une structure 3D

avec une morphologie imposée [15].

1I.L1.2. Technique de la tomographie

La tomographie est une technique trés utiliséemaygerie médicale, en géophysique
et en astrophysique. Cette technigue permet desacire le volume d'un objet a partir d'une
série de mesures effectuées par tranches succedsipais I'extérieur de cet objet [16]. Dans

une version haute résolution, elle est de pludehytilisée en sciences des matériaux.
Les principales techniques tomographiques sont :
* limagerie par résonance magnétique nucléaire (IRM)
* latomographie axiale calculée aux rayons X (scaanéCT).
* latomographie en cohérence optique (OCT).
* latomographie a émission de positon (TEP).

* la tomographie a émission mono-photonique (SPECAdyr p«single photon

emission computed tomography »
» le microscope a effet de champ est parfois appeidestomographique atomique.

* la tomographie électronique permet d'obtenir umprésentation tridimensionnelle
d'un objet avec une résolution de quelgues nanemeétrl'aide d'un microscope

électronique en transmission spécialement équipé.
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* la tomographie sismique, qui permet d'imager dagires géologiques grace a

partir de la propagation des ondes sismiques.

* limagerie Zeeman-Doppler, utilisée en astrophysigaur cartographier le champ

magneétique de surface des étoiles.

» La tomographie et lI'imagerie 3D appliquées a lagahthropologie, permettent
d'étudier les structures internes des hominidésiléss et de compenser les

altérations subis au cours de la fossilisation.

La tomographie, a rayons X ou a neutrons, est sai @®n destructif pour 'analyse de
structure a 3D totalement cachée. La Figl#& présente un exemple d'un tel appareillage
[3]. Grace a sa capacité de pénétration, cettenigied peut fournir des informations sur la
variation de masse spécifique, la microfissuratttnméme la perméabilité de matériaux

poreux [2].

Rotation

stage .
(-

-

Figure II-1 : Photo de I'appareil de tomographie a rayon-X (référence [3]).

Cette méthode nécessite de produire dans un préenigs les données, constituant le
"tomogrammg et représentant la structure en 3D ainsi queat&tion de la composition de
I'échantillon. Chaque point dans ceomogramme se nomme/oxel Un faisceau de rayons-
X traverse I'échantillon et une camera enregiste kradiographes » Des séries de
« radiographes »sont collectées aux angles différents, de I'égthamten rotation, pour
produire le 4¢omogramme » Les «radiographes »sont traitées par un algorithme de

reconstruction pour produire letemogramme »Un exemple de la structure résultante est
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donné en Figurd-2.

Figure 11-2 : Image tridimensionnelle de mousse d’aluminim, résultante de I'imagerie
tomographie présentée en Figure II-1. Taille de I'éhantillon 500 m.( référence [3]).

La possibilité d’obtenir directement une image 3®Dldute résolution est limitée par
le colt trés élevé justifié par l'utilisation d’iadlations techniques complexes et par le

traitement de résultats issus des mesures. Le SRETABpose pas de telles installations.

11.1.3. Reconstruction a I'aide de séries de coupes suuesss

Cette voie permet la quantification de microstreesu3D a l'aide des techniques
classiques de la métallographie couplées avectmstruction aidée par l'ordinateur pour la

visualisation [4].
Le schéma général de cette technique se résumeaéne gtapes répétitives :

1. Marquer I'échantillon par indentatioNjckers de préférence (voir Figuilé-3 pour la
géomeétrie), de facon a ce que la tache soit apfeaters de passage a la technique
d’'imagerie (par exemple, MEB), Figuie-4, plusieurs indentations sont nécessaires

pour définir une région exploitable.
2. polir I'échantillon.

3. L'obtention de l'image : cette image est traitéegraentée pour obtenir une image

binaire et stockée avec un nombre référent porgdanstruction ultérieure.
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4. Mesurer I'épaisseur enlevée lors de I'étape 2@imenencer le polissage.

Top View of

Di2 Indentation

D

=———— D=(D1+D2)/2
2tan(p/2)

h
Crass-Section of ¢ =135
Indentation

Figure 1I-3 : Géométrie de la tache de I'indenter Vickers(référence [4].)

(a) (b)

12 _e,mn

Figure l1I-4 : Présentation schématique de la reconstructiode composite Al-SiC a partir de
coupes successives en séries. (a) Indentation, fbgrographe de I'indentation deVickerset (c)
progrés de I'acquisition-polissage. (référence [9].
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L’analyse et le traitement d'image sont appliqués ianages successivement acquises
notamment la segmentation. Puis, a l'aide d'un diegispécialisé un domaine 3D est

reconstruit.

Cette méthode de reconstruction nécessite des erais lourds de laboratoire et
elle n'est pas tres aisée car elle impose une &@récsoignée du polissage, de l'acquisition

d'images MEB et du traitement des séries d'imadesraies.

1I.L1.4. Modeles de géométries représentatives: les spheres
empilées

La plupart du temps, et pour un milieu granulavecades particules trés petites de
'ordre de quelques micrometres. Ces granules aticpkes sont représentées comme de
petites sphéeres. En fonction de la distribution tdile de ces sphéres il s’agit d’'une
distribution monomodale, bimodale et multimodalesaqu’'un modele avec une distribution

spécifique de taille des particules.

[1.1.4.1. Modele de particules monomodales

Dans ce modele, toutes les particules sont de nigittee Du point de vue cristallinité
[10], il est possible d'imaginer les particulestdimuiées, selon un systéme cubique, selon les
sommets de ce cube (modéle primitif), ou bien @m®reets et le centre du cube (modele
centré) ou encore les sommets et les centres des i cube (modéle a faces centrées). Les

structures résultantes ont déja un taux de porositau présenté en Tableftl.

Tableaull-1 : Taux de porosité des modéles cristallograpki (la taille du cube est I'unité).

Modéle Fraction solide Porosité

primitif 0.52 0.48

centré 0.68 0.32
faces centrées 0.74 0.26

Il est aussi possible de parler, selon la distiibutdes sphéres, d’'un empilement
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triangulaire ou carré [11]. Dans le cas d’'un emméat triangulaire, trois billes en contact
forment avec leurs centres de gravité un triangjal&éral (un prisme en 3D) comme la

montre Figurdl-5.

[1.1.4.2. Modele de particules de distribution aléatoirealkets

L'empilement aléatoire de particules sphériquegsipeut servir de modeéles utiles a
de nombreux systemes physiques et techniquess tglie les microstructures des liquides
simples, les suspensions concentrées, les matéaraoxphes, les composants en céramique
préparée par compactage de poudres, et poreux imxtéfl3, 17]. La structure de
I'empilement, qui influe sur les propriétés mécari] électriques et thermiques de ces
matériaux, peut étre caractérisée par plusieuanpetres, tels que la densité d'empilement, le
nombre de coordination, et la fonction de distitnutadiale.

Figure 1I-5 : Empilements (a) triangulaire et (b) carré departicules sphériques de méme taille.
(référence [11].

Il est possible d’augmenter la compacité des emmgtes en intégrant dans les espaces
pores des billes plus petites, il est parlé d’'upigement bimodal, trimodal, etc.

Trois étapes sont nécessaires pour générer uaestelcture, [12] :

1. La génération de position initiale et de taillepdaticules selon une distribution

log-normale.
2. La relaxation des chevauchements.

3. La dilatation de I'espace d’emballage.
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Pour les particules qui suivent une distributiog-tmrmal, la fonction de probabilité

du rayon de la particule r est donnée par I'exjpoess

f(r)= ZJI-TOr e—(|nr—|nr0)2/2a2 (Eq. II-1)

ou, Inr,and o sont le moyen et la déviation standard de la fonatle la distribution log-
normal. Dans le cas ou le rayon moyen des partce normalisé a la valeur hr, est

nulle. La Figurell-6 présente un exemple du compactage de 150cpkdi de différentes

tailles contrélée pau = 0.1 et une valeur normalisée de=1 dans un cube de fagon d’avoir

une porosité de 15%.

Figure 11-6 : Construction d’empilement de billes avec unalistribution de taille. Nombre de
sphéeres = 150¢ = 015, 0 =01 et r, =1.

Ces modeles sont fondés sur des relations empsrigukeur application est limitée a

certains types de structures.

1I.L1.5. Reconstruction stochastique

Une procédure de reconstruction simple est fondééudilisation du champ Gaussien
aléatoire [14]. Torquato et ces collaborateurs exyloité une technique de reconstruction
stochastique [15, 18, 19], dans laguelle a pagifeshsemble des fonctions de référence qui

décrivent les propriétés statistigues du milieudiéu La procédure se poursuit jusqu’a
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'obtention d’une configuration dans laquelle lesdtions de corrélation calculées sont le
plus proches possibles de celles de référence. lCeesy obtenu par une technique de
minimisation stochastique qui, dans cette étuddaaaéthode du recuit simulé (RS).

La procédure générale de cette méthode de recotistrise réesume en quatre étapes :

1. L'obtention de I'image bidimensionnelle de référenaette image doit contenir les
différentes phases (constituants) du matériau gwiedt apparaitre de fagon distincte
dans cette image. Dans le cas de la reconstrugéida phase des pores d’'un matériau

poreux il s’agit d’'une image binaire

2. l'extraction des informations morphologiques ad&ides corrélations statistiques (par

exemple, 1-point, 2-points, etc.) comme décritpmies.
3. La génération d’'une structure tridimensionnellatiée.

4. L’application d’'une approche itérative qui, dante¢hése, est I'algorithme du recuit

simulé.

5. L'obtention de la structure 3D : cette structurd, Bl point de vue statistique

équivalente a la structure réelle du matériau étudi

La suite de ce chapitre est consacrée a la daserighun algorithme de reconstruction
stochastique par le schéma du recuit simulé. Alassstructure 3D peut étre obtenue a partir
d’'une image représentative bidimensionnelle ensatit les informations statistiques, comme
la fraction volumique et la fonction de corrélat@ipoints, mesurées par I'analyse de I'image

modele.

II.2. Introduction a la reconstruction stochastique

Le schéma de minimisation du recuit simulé RS (eglaas Simulated Annealingest
proposé pour la résolution de problemes d'optinosaf20]. Il s’appligue a une grande
variété de problemes dont celui dit “du voyageur cdenmerce” (en anglaiSravelling
Salesman Proble)rest le plus connu [14, 21] et pour laquelle prauvé son efficacité. Ce
schéma est aussi appliqué dans le domaine deysmndlinformations telles que celles de la

météo, mais principalement en traitement d'imadd.[Re terme « recuit » fait allusion au
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traitement thermique correspond a un réchauffes@nt d’'un refroidissement lent.

La méthode du recuit simulé est datée de 1953 quNindlas Metropolis [23]
s’inspire du comportement du métal qui au recudigehce selon une structure d’énergie
minimale. Quiblier [24] avait proposé de reconstuun milieu poreux en 3D avec une
meéthode fondée sur un filtre Gaussien. J. Salles.dR5] ont essayé de reconstruire des
représentations réalistes d'un milieu poreux au enog’'une méthode de reconstruction
fondée sur la reproduction de la porosité et dastions extraites de corrélation des couches
en coupe bidimensionnelle. Leur but était d’études processus de transport dans ces
milieux reconstruits. En 1997, la méthode du resuntulé a été utilisée par Hazlett [26] dans
le projet de reconstruire un milieu bi-phasiqueréos). A cette méme date se trouve
plusieurs propositions de reconstruction stochastifjidimensionnelle a partir d'image de
structure bidimensionnelle [15, 18, 19, 27, 28,38,31, 32, 33, 34].

La méthode du recuit simulé suppose I'évolutiomé’grandeur dite « température ».
A chaque itération ou étape de calcul, une solutboisie de maniére aléatoire dans I'espace
de calcul, est acceptée inconditionnellement eptace la solution courante si elle conduit a
une plus faible en énergie, sinon elle est sourisa tirage aléatoire dont la probabilité de

succes est liée a la différence d’énergie entrddex solutions.

Le principe de I'algorithme du recuit simulé, comiagoroposent Yeong et Torquato
[15, 18], est la recherche d'un état d’énergie minn parmi d’autres minima locaux par
'échange devoxelsde différentes phases dans le systéme digitdlséntroduisent une
technique d’optimisation stochastique qui permetgéeérer des structures hétérogenes a
partir de 'ensemble de fonctions statistiques gnitss. Les points forts ce schéma sont les

suivants :
1. Une programmation simple.

2. Un schéma général applicable a toutes les strigctunaultidimensionnelles,

multiphasiques et anisotropes.
3. Lafacilité de prise en compte d’autres fonctiomgistiques morphologiques.

4. La possibilité de reconstruire directement un milidD a partir de fonctions

morphologiques arbitraire, sans se préoccuper caaldé physique de la structure.
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L’avantage principal de l'algorithme du recuit siéwaléatoire, est de permettre de
construire une solution « optimale » en minimisane fonction d’énergie, appelée aussi

fonction du codt ou fonction d’objectif. Il a I'ilmcvénient d’'une convergence lente.

La structure tridimensionnelle est constituée dféseau ou grille de sites, appelés
aussi nceuds owoxels a chacun desquels est attribué une valeur quésepte I'état de ce

site.

Dans les paragraphes suivantes nous définissomeegpts élémentaires qui servent
a eétablir les informations morphologiques, notamies différents modes de corrélation
points et la fonction du chemin linéaire. Un pasgire est consacré a la description de la
procédure de minimisation par le schéma du redmulg et I'explication de différentes
étapes de lalgorithme de la reconstruction. Sonsuige exposés des exemples de
reconstruction de structures de I'ordre a longua edurte distance. La conclusion donne un
apercu des avantages et des inconvénients dencétit®de d’optimisation ainsi que sur les

perspectives d’emploi.

11.3. Concepts morphologiques élémentaires

Dans la littérature on trouve plusieurs types decdpteurs statistiques qui peuvent
étre choisis comme fonction de référence [1], toigde travail présenté ci-aprés se limite a
'usage de la fonction de corrélation 2-points da donction du chemin linéaire. Ces deux
sources d’informations morphologiques sont asseplss d'utilisation et elles contiennent

suffisamment d’informations sur la structure pousage que nous envisageons.

[1.3.1. Fonction de corrélation 1-point

Dans un milieu binaire bi-phasique d’'une tailleatetV,,, dans lequel la phasg
occupe une fractiory, de ce volume ainsi que la ph&®ccupe la fraction complémentaire

@ de facon queg, +¢ =1, la fonction de corrélation 1-point (connue aussmme la

fonction de phase ou la fonction indicateur) eéingt&comme :

Z(F) = L "DV Eq. II-2
(r)= 0 OV (Eq. 11-2)

ce qui indique si le point (qui est un vectetirpppartient ou non a la phase de référence dont
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Vv,

la taille estV, =@y Vi -

ref *

La valeur de cette fonction donne la fraction volumique de la

phase :
sV =(z(r) = ¢ (Eq. 1I-3)

ce qui représente la probabilité de trouver un tpahoisi aléatoirement, en phaseCette

fonction donne la valeur de la porogitéuand l'une des phases est gazeuse. Cette fonction

est d’application simple. Il suffit, pour I'estimdans un milieu binaire, de compter fazels
(voxelsen 3D) qui appartiennent a une phase de référenpeis diviser ce nombre par le

nombre total de pixels du domaine d’intérét.

11.3.2. Fonction de corrélation 2-points

Dans une structure quelconque qui se compose dr plases, la fonction de

corrélation 2-pointsS(Fl,r2) est définie comme la probabilité de trouver lesxdpoints

r,,T,dans la méme phase :
SV(R.5)=(20 )2 () (Eq. 11-4)
Cette fonction dépend seulement du vecteur i, - F, dans un milieu isotrope:
sO(R)=(z" () 2, + R)) (Eq. 11-5)

La distanceR se mesure epixels ce qui signifie que cette distance a une valetiére.

Pour une phase donnée, deux propriétés importdatestte fonction sont:
1. 50=9¢,
2. limS,(R);... =¢ , en I'absence d'ordre a longue distance.

La fonction de corrélation de la deuxiéme phaseeadigte a celle de la premiére phase
par la relation :

sP(R)=sP(R)-2¢ +1 (Eq. 1I-6)
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La fonction de corrélation microstructurale 2-peirgst un descripteur statistique
efficace de caractérisation d’'une structure hétmegCette fonction contient les informations
guantitatives relatives aux propriétés microstriadts comme les fractions volumiques des
phases constituantes, la connectivité des phadesisbtropie morphologique. Elle convient
bien pour résumer des microstructures réalistesFigare II-7 donne un exemple de la

fonction de corrélation 2-points.

Pour une image binaire bidimensionnelle, Jiao eff38] ont écrit la fonction de
corrélation 2-point sous forme de I'équation :

S(x,y)= ii G, j)*l\'/l(i:NX’ i+y) (Eq. 1I-7)

dou M*N représente la taille de I'imagdyi, ) est un entier qui prend une des deux

valeurs : soit O soit 1.

(b)

Fonction de corrélation S2(R)

0 10 20 30 40 50
Longueur de référence R (pixels)

Figure II-7 : (a) Image binaire d’'un grées (sandstone) (lepores sont en blanc) de 300x3Qfxels
(le pixel fait 5um), (b) la fonction de corrélation2-points. (référence [36].)

La corrélation 2-points peut aussi étre décritatdisant la fonction d’auto-corrélation
2-points qui est la version normalisée de la famctie corrélation 2-points (voir Figuhe-
8):

(§)2<2(E-¢)-Z(ﬁ+§-¢)>

Eqg. 11-8
e (Eq. I1-8)
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(@) (b)

k 2
;??h

h Lﬁﬁ

Figure 11-8 : (a) Image d’'un agrégat de billes de verredés pores en noir) de 760x570ixels
(2.1x2.1 um) (b) La fonction d’auto-corrélation extraite de I'image (a). (référence [31].)

Fonction de autocorrélation R(R)

120 160 200 240 280
Longueur de référence R (pixels)

Les propriétés de I'auto-corrélation 2-poifs(R) sont :
1. R,(0)=1,
2. lim Rz(ﬁ)ﬁw =0, en l'absence d’ordre a longue distance.

D’autres fonctions de corrélationpoints peuvent étre définies de facon a ce que les
points appartiennent toujours a la méme phaseé#udi

SV (5T ) = (Z0(6) 2O (). ... 2O () (Eq. 11-9)

En pratigue, l'estimation de la fonction de cori@ia n-points (n > 2) est
numeériguement difficile et couteuse en temps deutal

Notons que la fonction de corrélation 2-points p&wée obtenue expérimentalement
par la dispersion de rayons-X aux petits angles [37

Pour I'étude d’'un milieu anisotrope, la fonction derrélation 2-points peut étre

construite par I'analyse mutuelle de différenteapmas prises selon les trois axes principales
[38, 39].
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11.3.3. Surface volumique

La surface volumiques d’un milieu bi-phasique peut étre définie commaré de
l'interface phaselphase2divisée par le volume total unitaire du milieu (celieu étant
suppose représenté une masse de matériau). Ladm#ést I'inverse d’une longueur et c’est
une mesure caractéristique importante du milieufddn il est montré que la pente de la
fonction de corrélation 2-point prend, quand 0, peu importe la phase, la valeur des/4

dans I'espace tridimensionnelle, et en général :

g -s/2 D=1
d—Sz(r)‘r:(): -s/lm D=2 (Eq. 11-10)
' -s/4 D=3

D étant la dimension de I'espace. Dans un milieitalige dimensiorD , Eq. II-8 devient :

d
aSz(r)\rzo =—s/(2D) (Eq. II-11)

La procédure d’évaluation de la valeur slelans un milieu digital tridimensionnel est
la suivante : on compte la surface d’'interface dagoevoxel appartenant a une phase de
référence. Sachant qu'woxeldans I'espace est entouré parvaxels comme il est montré

dans la Figurdl-9.

Figure 11-9 : Un voxel© dans I'espace digital tridimensionnel est en conthavec 26voxels par
sommet©O, par arrét " et par face©.
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[1.3.4. Fonction du chemin linéaire

La fonction de corrélation 2-points ne peut pasdleé seule définir completement un
matériau hétérogene bi-phasique. Un autre desgript®rphologique de la structure d’un

milieu dispersé est la fonction du chemin liné&ee anglaislineal-path functioh Dans une

structure quelconque qui se compose de deux pHadesgction de chemin linéaire”(F,,)

est définie comme la probabilité de trouver tous peints d’un vecteuR =T, —F,dans la

méme phase :

L9(R)=P(5,.7,) (Eq. II-12)

o
—
el
l\)ql
~
1
—
_H
=T
O O
A O

(Eq. 1-13)

ou, F?DVref . Pour une phase donnée, deux propriétés impaostdeteette fonction sont :
1. LO)=S0)=9¢
2. limL(«)=0, dans I'absence de I'ordre & longue distance.

Cette fonction décrit la connectivité locale en @ milieu étudié, au moins le long
d’'un chemin linéaire. Elle reflete certaines infations a longue distance sur le systeme
étudié. Figure II-10 est un exemple de cette famcti

(b)

0.35 T
03+
025 +
024
015 £
01+

0.05

fonction du chemin linéaire Lp(R)

f f : f f
0 10 20 30 40 50
Longueur de référence R (pixels)

Figure 11-10 : (a) Image binaire d’'un grés (sandstone) (kpores en blanc) de 300x3Qtixels (le
pixel fait 5um), et (b) fonction du chemin linéaire. (réérence [36].)
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Pour résumer, la procédure de I'évaluation de t&tion L, (R) d’'une phase est faite

pour unpixel d’'une phase donnée par mesure de la distanp&elsentre cepixel et lepixel

le plus proche contenu dans la phase opposée dandinection. Il faut balayer la totalité de
'image, compter le nombre des essais dans lesguius les pointpikelg de cette ligne se
trouvent dans la méme phase concernée, et a defiropérations diviser ce nombre par le
nombre total des essais accomplies (ce nombrespume a la taille du milieu quand I'on
parle d’'un domaine périodique).

11.3.5. Fonction de percolation de volume

La percolation traduit le passage d'une informatéorire deux points d’'un systeme.
Dans le cas d'un corps poreux la percolation reytésla pénétration des pores entre deux

faces du matériau. Ce principe est illustré enfieigju11.

Figure II-11 : Percolation de la phase solide par les posgsphéres bleues) (référence [40]).

Les pores isolés rencontrés dans le matériau s@septs normalement mais ne
contribuent pas a I'écoulement. Ainsi, la fractidea volume des pores a travers lequel le
fluide peut percoler est tres importante lors éeulde de I'écoulement car elle montre le degré

de connexion de I'espace pores. La fraction degbation de volumef, :

fo =px¢ (Eq. 1I-14)

¢ le volume total des pores ¢t le volume des pores en connexion.

35
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11.3.6. Fonction d’amas 2-points

La fonction d’amas 2-points (en anglaig-points cluster functionC®(x,x,) est
définie comme la probabilité de trouver deux poimisx, choisis aléatoirement, dans le

méme amas (cluster) d’'une phase i. Elle est aigdGaune structure tridimensionnelle.

11.3.7. Fonction de distribution de la taille des pores

La fonction de distribution de la taille des pofes anglais size distribution function
P(d) est définie comme la probabilité de trouver umpde la phase de pores a une distance
entre 5 et 0+dd du point le plus proche de l'interface solide/po@ette fonction est
différente de la distribution de taille de pore eshte directement par la technique du
porosimétre a mercure. Cette fonction est applecalllanalyse de la structure résultante de la

reconstruction tridimensionnelle [41].

II.4. Recuit simulé pour la reconstruction

tridimensionnelle

11.4.1. Procédure d’optimisation

Le probleme de reconstruction, ou de constructshun probleme d’optimisation [1].
Dans la suite de I'analyse, on considére un miiereux isotrope constitué de deux phases :
la phase solide continue et la phase disperséfoque des pores. Le but est de reconstruire
ce milieu en 3D en utilisant les informations siiques extraites d’'une configuration

représentative bidimensionnelle, par exemple ursgeMEB.

Soit la fonction de référenc§, (ﬁ) d’'une phase quelconque mesurée a partir de

'image MEB transformée en image binairﬁzysim(ﬁ) est la méme fonction mais ici de la

structure générée en 3D. La fonction de I'éneEy[d2], appelée aussi la fonction du co(t et
la fonction objective [36], est définie comme lansne de carré de différences entre la

—

fonction de réferencs, (F?) et la fonction estimée dans la structure générz'glg(R)
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Chapitre 1l : Reconstruction stochastique par allgore du recuit simulé (RS)

r=R
— 2
E=Y [S,qnlt) =S ()] (Eq. 1I-15)
r=1
Le but sera donc de minimiser cette fonctierpour avec la structure reconstruite
obtenir I'état souhaité et qui est statistiquemszrnblable a la structure dont on a eu une
image bidimensionnelle. Dans le cas ou plusieunstions statistiques sont considérées, Eq.
[I-12 devient :

=}

j=nr
E=

j=1r

::R[Sz,sim,,»(r)—Sz,ref,j(r)]z (Eq. 1I-16)

ou, n est le nombre de fonctions considérées dans lalation. La technique d’optimisation
adaptée a ce genre de probleme est la méthodeultisenulé [43, 44]. Elle est utilisée pour
I'optimisation de probléme de grande échelle otmumimum global (nimimum minimoruin
s’est caché parmi plusieurs minima locaux. L'équatiénérale de I'énergie pour un systeme

multiphasique anisotrope s’écrit :
E=Y Y Ya, [109()- 109 (Eq. II-17)
i j k

a est un facteur de masse qui représente l'impcetaredative de chaque fonction
individuelle sur I'énergie totale [18]. La sommatipest multidimensionnelle sur toutes les
configurations. La sommatiorn concerne les différentes phases dans un sygighasique,

etk est relatif a I'anisotropie.

Le concept de chercher de I'état d’énergie mininpanle schéma du recuit simulé est
basé sur I'analogie avec la physique du recuitgguté utilisée par les métallurgistes [45, 46].
Lorsqu’'un systeme est chauffé jusqu'une températtieyée puis est laissé refroidir
lentement, il arrive a un état d’équilibre. Pouedempérature donnée, la probabilité d'étre
dans un état d’énergieest donnée par la distribution de Boltzmann [47] :

P(X)=ie><ﬁ{—%j (Eq. II-18)

X O Q (X est une configuration du systeme physique)est une fonction d’énergie définie

surQ et T est la températurek,; est la constante de Boltzmann. La températurezduitr
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diminue selon un programme prescrit jusque I'olibentle I'énergie du systeme dans un état
trés proche de I'état de I'équilibre a un seuiltolérance préalablement définie. Figulirel2

illustre la procédure du recuit.

Etat « visqueux »
Configurations désordonnées;
Energie élevée

O]
o]
O © o O
OOO OO o]
Technique O o Technique
du recuit o] de la trempe
Etat solide cristallin Etat solide amorphe
minimum global de 'énergie minimum local de I'énergie

&2 K

Figure 11-12 : Principe physique du recuit ; I'idée est dbbtenir un minimum global de I'énergie
du systéme.

Dans notre cas, pour commencer la simulation, unetare 3D, définie par un

volume total vV, = L, xL,xL,, est générée aléatoirement et de fagon que laephas
reconstruire soit controlée par la valeur de faactiolumique de cette phage Cette fraction

volumiqgue est déterminée directement de I'imageibénde référence en 2D ou méme par

voie expérimentale sur un échantillon du matériau.

Supposons que la phase des pores soit a recoest@irchaque itération ou
perturbation du systeme wmoxelde la phase des pores est choisi, aléatoirenilergiient ou
selon un critére de sélection [36], et échangé amemxelde la phase solide choisi de méme
maniéere. Cet échange garanti la conservation @édravolumique de chaque phase. Du fait
de cet échange, un nouveau systeme est obtenwerfierdsysteme est accepté si la valeur de
sa fonction de coGE' diminue : E' < E, sinon le systéme sera conditionnellement accepté

avec probabilitéP(AE). Ceci constitue l'algorithme de Metropolis [23]Ju(dMetropolis-

Hastings d’apres[43]) :
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1, siAE® <0

P(AE) :{e_AE(x),T(r)’ SIAE® >0 (Eq ||-19)

ou, AE=E'-E, etT estun variable appelé la « température » duttecui

11.4.2. Algorithme général de la reconstruction par la mmétéhdu
recuit simulé

La Figurell-13 illustre l'algorithme suivi dans ce travalla mise en place de cet
algorithme de calcul est relativement simple efjsdi suite, les différentes étapes seront

détaillées.

Image 2D
Informations morphologiques de
référence

Structure initiale 3D générée <—| Taille du domaine
aléatoirement

}

Informations statistiques
initiales en 3D

A

¢re'f

Systéme E ¢

Echange des voxels *

Systéme E' l

Informations statistiques en 3D

'

Ecart
E'-E

Non

Reégle de
Metropolis

Figure 11-13 : Algorithme général du recuit simulé avec Is différents paramétres de controle.
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[1.4.2.1. Structure tridimensionnelle initiale

La taille du domaine a reconstruire est limitée lparapacité de la machine du calcul.
Néanmoins, il n'est pas utile de choisir une graraiée qui serait pénalisée par le temps du

calcul. Pour un matériau donné, un domaine deetal?® est suffisant pour remonter a

I'espace 3D et, en comparant avec un domaine tle 67 par exemple, on arrive aux

mémes résultats en économisant 14 fois le temgsldul.

L’initialisation du domaine se fait aprés avoir @ane phase de référence dgnest
connue, par la génération aléatoiremenigdd/, , voxelsqui vont représenter cette phase. Le

reste deyvoxelsdu domaine sera attribué a la deuxieme phase.

Une autre possibilité est aussi de définir 'imalgeréférence dans le plah=0 et de

garder lesyoxelsintangibles pendant la procédure de reconstruction

[1.4.2.2. Echange degoxels: critére de sélection

Les voxelsa échanger peuvent étre choisis, de facon aléatdirement ou par un
critere de sélection. Zhao a montré [36] que I'agion d'un critére de sélection présente
'avantage de détecter, lors de la reconstructasvoxelsles plus fragiles dans le domaine ce
qui ajoute a I'amélioration de la qualité de lausture résultante d’'une part, et d’autre part
accélere le calcul et donc baisse le colt. Plusitests montrent que I'application de cette

procédure converge rapidement vers une énergianalai

D’'une maniere générale, si woxel A est entouré par d’autreoxelsde la méme
phase, on peut le considérer stable ou bien moagilé qu’'un autresoxelB entouré par des
voxelsd’'une phase différente. La sélectionhxel B, pour un échange ultérieur, ne détruit
pas un amascluste). C’est pour cette raison que la sélection widixel A n’est pas la

meilleure.

Pour un milieu poreux, dans le cas de la phaseades : unvoxelest d’abord choisi
aléatoirement puis sa connectivité a ces 26 voissisétudiée. Dans cette étude, les 6
directions principales ainsi que les 20 directidiegonales sont scannées (Figlf®). On
désigne pamN, le nombre de voisins qui sont définis comme « poreSi la connectivité est
inférieur & un nombréN, conventionnel, leoxelest sélectionné, sinon il est abandonné et un

autre est recherché. La méme procédure est appligue de la sélection d’'uvoxel de la
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phase solide. IciNg définit le nombre de voisins qui appartiennerd phase « solide ».

Cependant, a un certain moment une configuratiblol@enue, ou il n’existe plus de
voxelsa échanger, sans pour autant que la valeur dergj@nsoit minimale. Pour remédier ce
défaut, une Iégere modification dans I'étape decsién est appliquée en sorte que le nombre
conventionnel des voisins (s®ib ou Ns) soit incrémenté apres une série d'essais detgglec
avortées. Cette incrémentation conditionnelle gérda souplesse et la continuité de la

procédure de reconstruction sans générer de teenpalcll supplémentaire [48].

La valeur deN, et Ng dépendent fortement de I'expérience et de I'olz@n de

'image bidimensionnelle de référence. En généelidevarie entre 4 et 12.

11.4.2.3. Parameétre de contréle T « température du recuit »

La «température du recuit » joue un réle déterntirsaur la qualité de la structure
reconstruite. Elle est choisie de sorte qu’ellexgte la convergence progressive vers |'état
désiré le plus rapide possible et en évitant lgegid’'un minimum local d’énergie. Deux

variables sont distinguées ici: la « températuir@tiale et la « température du recuit ».

11.4.2.3.1. Comment déterminer la « température » initiale ?

Un point important pour la convergence est le clu@Xa « température » initiale, qui
doit étre choisie suffisamment élevée pour permedin systeme de changer aisément de

minimum local pendant les premieres étapes derlalation.

Le schéma classique proposé dans la littérature3(,842] est suivi ici. L’'estimation
de la « température » initiale est fondée sur lmpmrtement initial de la fonction de cdat

apres certain nombre de solutions accepiéda moyenne des sauts de la fonction de cout

AE est calculée :

_ %)
AE = 1ZAEW (Eq. 11-20)

ty =

puis, pour une valeute probabilité détermindg, la « température » initiale du reci

est estimée par I'expression :
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Chapitre 1l : Reconstruction stochastique par allgore du recuit simulé (RS)

P =e?Mm (Eq. 11-21)
Les valeurs de, et B, sont généralement 1000 et 0.8, respectivement.

[1.4.2.3.2. Comment abaisser la « température » de recuit ?

En fait, la « température » est élevée, elle peti@adlution rapide de la configuration
initiale du systéme et donc l'acceptation de toutss solutions. Apres certain nombre

d’itérations la diminution de cette « températuespindispensable.

Plusieurs propositions ont été faites pour rédlaire température » de recuit au cours
du processus de reconstruction, parmi lesquellssHéma classique et le schéma en chaines

de Markov.

11.4.2.3.2.1. Schéma classique

Ce schéma « statique » est le plus rapide et ke ysuel en raison de la souplesse de
sa programmation. Aprés un nombre prédéfini detispis ou un certain nombre de solutions

acceptées la « température » du recuit est tout simplermédtite par un facteun

reduced?

varieentre O et 1:

T =A™, (Eq. 11-22)

m

m étant le nombre de chaines de Markov. Une cha:méVidrkov représente un nombre

prédéfini de solutions (acceptées).

11.4.2.3.2.2. Schéma des chaines de Markov

Par ce schéma « dynamique », le taux de réducdda & température » est régit par
le programme du recuit, et la variation de la valeila fonction de codt est prise en charge
lors de la réduction. Ce programme doit étre chaesinaniere a ce qu’un optimum global soit
atteint le plus rapidement possible. En pratiquest réduit par le facteut apres un certain
nombre prédéfini d'échanges, appelé chaine de Matk® facteur est calculé au moyen de la
relation [31, 49] :

EMarkov
A= Max{)lmm , Min(/]max, E’K}'Zrkovﬂ (Eq. 11-23)
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Awin €1 Ao SONt les facteurs maximum et minimum permis peuréduction. A chaque

min X

arkov
n

chaine de Markov, c'est-a-dire aptes,..;6change, les valeurs minimug>**'et moyenne

EM* de la fonction de codt sont extraites pour le wattu facteur de la réduction La

température du systéme est donc mise a jour par :
T =T,el ) (Eq. 11-24)

T, est la température initiale etest le nombre de chaines de Markov apres unriotabre

det,.,...q €Change.

La valeur det dépend de la taille de domaine a reconstruirer Rowlomaine de

reduced

100° voxels par exemple, il parait que®16st bon. Les valeurs dg. et del _ sont

X

comprises entre 0 et 1.

11.4.2.4. Criteres de convergence

Le calcul s’achéve pratiguement apres certain nend® rejections consécutives
MAX_REJECTIONSou lorsqu’une certaine valeur d’énergie minimgjg, est atteinte. La
valeur deMAX_REJECTIONSIgnifie gu'a un instant donné, le systeme neieabplus de
solution qui permette de poursuivre la minimisatia I'énergie ce qui se traduit par la

nécessité d’arréter le calcul.

11.4.2.4.1. Valeur d’énergie minimum

Le choix de la valel', .. , vue aussi comme la tolérance, joue un role trgsoitant

min ?
sur la qualité de la structure finale résultantdadprocédure de la reconstruction. Jiao et al.

[37] montrent que, pour [lalgorithme d’échantillage orthogonal, E_, est relié

linéairement a la taille du domaifpar :

E =_— (Eq. 11-25)

=~ NZE_ (Eq. 1-26)
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En d'autres termes, pol,,, prescrite, la reconstruction se termine a cetiewavec

in
un certain nombre deoxelsmal placés. Ces voxels n'ont plus d’influence Issrpropriétés

du milieu reconstruit.
La valeur deE,,, est définie dés le départ et elle est comprise &t et 1077,

11.4.2.4.2. Valeur de rejections successives maximales

Comme indiqué, apres certain nombre de solutionssémutives non acceptées
puisqu’elles ne vérifient pas le critere de minimtien défini par Eq. II-15 ou Eq. 1I-16 le
domaine reconstruit est ‘bloqué’ et la recherchtéridure des solutions devient inutile. Le
paramétreMAX_REJECTIONdans cette étude était ent@2x10*-10> solutions selon

'importance du probleme exposé.

[1.4.2.4.3. Nombre d'itérations maximum
Il est parfois nécessaire de terminer la procédi@ere@econstruction aprés un certain
nombre d'itérationsN,., .« - C& nombre est estimé en fonction de la taillgmée choisie
pour le domaine a reconstruire. Le fait d’augmemrmombre n’a pas d’influence sur le

temps de calcul, et une valeur maximalead 0° solutions peut donc étre imposé.

11.4.3. Algorithme d’échantillonnage orthogonal

A chaque échange dgoxels les fonctions statistiques de la structure seront
recalculées, et on comprend que le rendement duwti oumérique de reconstruction
dépendra fortement de la méthode adoptée pourlcel capétitif. Yeong et Torquato ont
introduit [18] l'algorithme d’échantillonnage orthonal (en anglaisPrthogonal Sampling
Algorithm).

En fait, I'étape qui consomme le plus du temps darsshéma du recuit simulé est la
détermination de la fonction de cdtita travers le calcul répétitif de la fonction derétation
S, (dans le cas d’'une seule information statisticuehaque échange dexels Ce calcul
peut étre considérablement amélioré en observantngufois la fonctionS, calculée pour la
structure initiale tridimensionnelle, il n'est plugcessaire d’échantillonner les structures

intermédiaires puisque le changement de la fonc8peera seulement lié au changement des

trois plansx, Y etZ que contiennent lesoxelsmodifiés. Cette modification de la valeur 8¢
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peut étre simplement évaluée en invoquant la proeéd’échantillonnage des rangs, des
colonnes et des lignes qui contiennent\a®sels ce qui est un ajustement des valeursSge

initialement stockées.

Un bon choix de la longueur de référenée,, améliore le rendement de cet

algorithme, et abaisse le temps du calcul réelg&mréral, dans le cas d’un systéeme avec un
ordre a longue distance, cette longueur ne déegesséa moitié de la dimension linéaire du

milieu reconstruit.

Il est bon de savoir que cet algorithme est valdales le cas ou le milieu est défini

comme isotrope.

11.4.4. Schéma de reconstruction « hybride »

La signification du terme « hybride » ici corresdoa lI'incorporation de plusieurs
informations morphologiques dans la procédure deimisation quand est reconstruit, de
facon stochastique, un domaine tridimensionnel airpal’'une image de référence
bidimensionnelle. Ce schéma peut, théoriquemenmir@r les points faibles dus a
I'exploitation d’une fonction statistique unique.

Plusieurs schémas sont proposés dans la littératans lesquelles soit deux sources
d’'informations morphologiques sont utilisées [18, 119, 36], soit linitialisation de la
structure du milieu [42] est différente. Ici, comrmaliqué, le schéma hybride integre la
fonction de corrélation 2-points et la fonction doemin linéaire dans une procédure de
reconstruction. La procédure de minimisation pe@ucas d’'un milieu périodique et isotrope

est décrite par une forme modifiée de la relatiénégale (Eq. II-17).
& sim(; ref (]2 sim(s ref [+ 2}
£=5 {s:m)- 5 () +en)- 1y 6)] (€. 1-27)
i=1

R étant toujours la longueur de référence (exprierégxels.

11.4.5. Algorithme « Lattice-Point »

Cet algorithme est proposé par Jiao et al. [35,eBdéveloppé spécialement pour les

problemes traités avec une seule information sumdaphologie celle de la fonction de
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corrélation 2-points.

Cet algorithme efficace préserve l'isotropie dstlacture. Il est fondé sur le balayage
de la totalité de la structure et dans toutes iectibns possibles. Avec cet algorithme, au
lieu de considérer le domaine digital comme I'enslendlepixelsou voxelsnoires et blancs |l
est considérée qu’'une seule phase, cellpixigs noirs, vue comme des molécules gazeuses
sur un réseau particulier. Ces molécules sont ssesd la condition de I'impénétrabilité [50]
ce qui préserve la fraction volumique de la phasecernée. La référence [37] présente en
détail cet algorithme. Figurell-14 compare les deux résultats de reconstruction
bidimensionnelle du milieu présenté en (a) ensatiit I'algorithme « lattice-point » (b) puis

I'algorithme d’échantillonnage orthogonal (c).

(@)

(b) ()

TYXXX]
Saeded
BOBSH
BOBGO
XY XY

Figure 11-14 : Reconstruction bidimensionnelle de I'imageinaire de référence (a) avec
¢ = 034 (pixelsen noir), (b) résultat de la reconstruction via lalgorithme « lattice-point » et (c)

résultat de la reconstruction via I'algorithme d’éhantillonnage orthogonal.
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11.5. Applications

Apres avoir discuté les différentes propositionsatémas déja élaborés, les résultats
préliminaires obtenu son présentés ci-dessous gligaant I'algorithme général illustré en
Figure 1I-13 ainsi que les modifications apportées a dgobrdhme chaque fois que
nécessaire. Ces résultats sont toujours dans ldecksreconstruction tridimensionnelle d’'un
milieu bi-phasique a partir d’'une image binairggi@ile) bidimensionnelle dans laquelle sont
distinguées deux phases : phase A représentéaaln poirs et phase B représentée en pixels

blancs.

Pour présenter nos travaux et résultats, un outiérique fondé sur le langage de
programmation Visual Basic V06 est développé an dailaboratoire. Cet outil a 'avantage
d’'une part d’étre construit avec un langage singdldisible, et d’autre part, il permet la
visualisation simultanément au cours de la procgdi# la reconstruction ce qui simplifie

considérablement le travail.

La reconstruction d’'un milieu bi-phasique, adopit@e est implicitement fondée sur

deux hypotheéses.
1. Le milieu est supposé stationnaire et en equiliveemodynamique.

2. Toutes les informations sur la morphologie d’'unegehdu milieu sont supposées
contenue dans deux fonctions : la fonction de &ioh 1-point et la fonction de

corrélation 2-points.

Le domaine a reconstruire est supposé isotropeaked’'un domaine anisotrope bien

gu’envisageable n’est pas étudié ici.

[1.5.1. Sélection d’'une image de référence

Soit un matériau poreux de porosie (¢est ici la valeur réelle obtenue par voie
expérimentale), il est possible d'ajuster le niveauseuil appliqué a I'image MEB qui décrit
la structure du matériau de sorte que l'image benabtenue vérifie la valeug de la

porosité. L'ajustement se fait a l'aide de I'hisimgme du niveau de gris des pixels en
fonction [51], Figurdl-15.
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éput M‘a‘gn
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Figure 1I-15 : Image MEB d’un échantillon de cordiérite (g et image binaire obtenue par
I'application d’une valeur du seuil qui maintient une valeur de porositég = 42% (b).

Dans le cas ou cette image reflete la microstrectimn matériau céramique poreux,
une de ces deux couleurs représente la phase weritindis que l'autre représente la phase

des pores.

11.5.2. Influence de la condition de bords périodiques

Un milieu périodigue est un milieu qui se répételigpement aprés un certain
intervalle d’espace. Sdit la condition de frontieres périodiques qui gatdatcontinuité d’'un
milieu périodique. A chaque fois que la conditianld périodicité est appliquée, le systeme
est conceptuellement infiniment large ce qui jisstih valeur moyenne calculée pour la

fonction$, en Eq. 11-4.

Sur I'exemple présenté en Figutel6, on constate une influence négligeable sur la

fonction S, quand on applique la condition de bords périodique

Dans le calcul, la condition de la périodicitéiegplicitement inclue.

11.5.3. Influence de l'isotropie du milieu étudié

Le méme constat que celui fait en Figlirel6 s’impose quand la fonctioB, ou la

fonctionLp d’'un matériau isotrope est étudiée dans une de dieections principales, comme

le montre la Figuré—17.
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Figure 11-16 : (a) Image MEB de SiC de taille 712x484%ixels, (b) image binaire de référence de
40x400pixelset (c) influence négligeable sur la fonctiof, est constatée quand la condition de
bords périodiques est appliquée.
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Figure 11-17 : Pour le milieu présenté en Figurdl-16-b, une influence négligeable sur les
résultats est constatée quand la fonctio8, (a) et la fonction L, (b) sont étudiée selon I'une ou
l'autre des deux directions orthogonales principals.

11.5.4. Reconstruction de disques

Par la suite, c’est le résultat de la reconstractio domaine illustré en Figuhe-18-a
dans l'espace tridimensionnel. Ce domaine se coenplesdisques noirs dd pixels de
diametre, définis comme pha&e(a reconstruire), placés de fagon périodique daescavité
carrée, définie comme phaBe Ce cas est important pour des applications degedans le
domaine de la science des matériaux [17] et ilfbeguent dans les applications industrielles.

Cette configuration illustre I'ordre a courte dista.

La simulation commence avec une structure initelkatoire dont Figurel-18-b
représente une coupe, générée a l'aide de la vdkedraction volumique de la phage

@, =0.312. La taille du domaine & reconstruire est de*MiXelset seule la fonctios; est

calculée pour la structure 3D.

La Figurell-19 présente une structure proche de celle dérsphpériodiques dans un
cube. En fait, on ne peut pas retrouver de vrgieres (Figurdl-18-d et Figurell-18-e)

pour deux raisons :

1. les disques présentés dans I'image en FigeE8-a sont bidimensionnelles et elles
peuvent étre des coupes droites ou inclinées damspheres ou dans des cylindres,

2. le balayage du domaine, lors de I'étude Sledans la structure 3D, se fait selon les

directions principales orthogonales et les autmesxtions ne sont pas considérées.
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Figure 11-18 : Résultat de la reconstruction 3D des disque (a) Image binaire de référence
(100x100pixels) de disques périodiques dans une cavité carrée) (@upe dans le domaine initial
3D aY=50pixels (c) évolution de la structure initiale a plusieus étapes intermédiaires durant la

simulation a Y=50 pixels (d) coupe dans la structure finale =50 pixels (e) coupe dans la

structure finale a Y=50 pixels
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Le méme rangement des amas noirs est reprodufaitita solution du probleme de
la reconstruction n’est pas unique ; il est possitllobtenir une infinité de structures
statistiguement vraisemblables et différentes dauméme courbe a partir de la fonction

statistique.

Figure 11-19 : Représentation en 3D de la structure recornsuite en Figure [I-18-a.

En Figurell-20 la fonction de corrélation 2-points en fooctide la longueur de
référenceR est tracée. Le fait de changer cette longueur impog Iégere modification sur

la structure finale constatée par une baisse daléar deE, . .

[1.5.5. Reconstruction d’'un damier

En Figurell-21 une image binaire d’'une taille du réseau 64x104 pixels dans

laquelle les deux phases ont la méme fraction vigjueng, =¢, = 05 (I'indice n pour les

pixelsnoirs etb pour lespixelsblancs), il s’agit d’'une matrice d’inclusions czs distribuées
de facon réguliere. Cette structure, complétemétdrthinée (elle n’est donc pas arbitraire),
illustre la capacité de la procédure de reconstm@ reproduire la structure souhaitée avec

une précision acceptable.

Ce type de structure peut étre imaginé comme unpecdans un matériau bi-phasique
composite ce qu’il donne l'importance d’une telteusture et ses propriétés physiques en

science des matériaux.
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Figure 11-20 : Fonction de corrélation S, du milieu étudié en Figurell-18-a pour différentes

valeurs de longueur de référence : (aR ., =20 pixels E, . =3.7x10°, (b) R _ =40 pixels
E,., = 33%10°, (¢) R,,, =60 pixels E,,, =55x10°, et (d) R, =100 pixels

E,., = 9.1x107°. Tous les autres paramétres de simulation sont gdées constants.
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(@)

(©) (d) (e)

Figure 11-21 : Résultat de la reconstruction 3D d’un damie : (a) Image binaire de référence de
104x104pixels (b) coupe dans le domaine initial 3D &=57 pixels, (c) coupe dans la structure
finale a X=14pixels, (d) coupe dans la structure finale &=54 pixels et (e) coupe dans la

structure finale a Z=61 pixels
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Figure 11-22 : Fonction de corrélation S, du milieu étudié en Figurell-21-a pour deux valeurs
de longueur de référence : (@R, = 26 pixels E,,, =55x10°, (b) R, =104 pixels

E.., =11x10™. Tous les autres paramétres de simulation sont ga&es constants.

Cule et Torquato [19] ont présenté dans leur ttdeairésultats de la reconstruction
bidimensionnelle selon un algorithme rapide desi@mé de Fourrier (FFT) pour calculer la
fonction de corrélationS, modifiée aprés chaque échangepilels Un avantage de cette

méthode peut étre le balayage d’autre directioagafiale ou axiale, mais au détriment de
I'efficacité de la procédure et au prix d'un colevé@ du temps de calcul ainsi que de la

limitation du réseau a un nombre migelsde I'ordre de2".

Le fait de balayer la totalité du systeme et doacloisir une longueur de référence
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de 104 pixels n'a pas d’influence sur la structure finale ob&npour la procédure de

reconstruction ce qui est montrée en Figl22.

La Figurell-23 présente les résultats de la reconstructianedautre configuration

dans laquelle la phase de reconstruction reprégen@s.

(a) (b)
aEnRN
aannm
BEEEN
AEEEN

() (d)

EEEE C I N
EEEN I
EEEE EeES
aEEES C I I

Figure 11-23 : (a) Structure de 134x134ixelsavec une fraction volumique deg = 0.3 a

reconstruire. Le résultat de la reconstruction 3D ent (b) une coupe dans la structure finale a
X=110pixels (c) une coupe dans la structure finale ¥=111pixels, et (d) une coupe dans la
structure finale a Z=121pixels

Encore une fois I'exactitude des résultats n’est parfaite en raison de I'étude de la
structure 3D selon trois directions orthogonaladeseent. L'étude d’autres directions peut

ameliorer les résultats au détriment du temps bhelca

[1.5.6. Reconstruction d’'un matériau céramique poreux

Dans la suite, la reconstruction de la structuguiell-24-a est présentée. Il s’agit
d’'un matériau céramique de carbure de silici®nC étudié par Politis et al. [42]. L'image

digitale est de 16@ 67 pixelsavec une taille dpixel ~2 pm. La phase représentée en noir

sera reconstruite avec une valeur de la fonctionadeélation 1-pointg = 042. La taille de
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domaine 3D est 13%oxels
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Figure 11-24 : Image binaire de SiC (a) et représentation de la fonctiorS, (b). Taille de I'image
est 167x16pixelsavec une taille dupixel ~2 pm (référence [42]).

La simulation commence avec la génération d’'ungciire aléatoire contrélée par la
fraction volumiquez = 042. La valeur d’'une fonction de colt d&@=10"" est atteinte et la

simulation est terminée. Figurd—-25 est I'exemple de la structure tridimensiotmel

résultante.

Figure 11-25 : Résultat de la reconstruction de la structve présentée en Figurél-24-a. Le
volume de pores est en noir.
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11.6. Conclusion partielle

La reconstruction stochastique d’'un milieu poresx grésentée de facon détaillée
dans ce chapitre. Cette reconstruction s’effectymrdir des informations morphologiques

extraites statistiquement d’'une image qui repré&sknmicrostructure du materiau.

Cette méthode de reconstruction est fondée surhiénsa de minimisation du recuit
simulé (RS) a l'aide duquel les milieux isotropesamisotropes peuvent étre reconstruits. Les
informations morphologiques d’une image bidimensgle utilisées ici sont la corrélation 1-

point ou la fraction volumique d'une phasela fonction de corrélation 2-pointS, et la

fonction de chemin linéaite, .

Pour ce faire, un outil numérique de reconstrucstmthastique est développé pour
représenter les structures tridimensionnelles fférdnts matériaux céramiques poreux dont

la valeur de la porositg¢ est connue a partir de leur image de structure Gf.outil est

utilisé pour I'analyse structurale des matériawstds. La structure résultante peut servir pour
une estimation ultérieure des propriétés physigqhessysteme étudié a l'aide d'un outil
numerique approprié qui peut étre fondé sur la oudhde discrétisation de Boltzmann sur

réseau, theme du prochain chapitre.

Différents exemples de structures déterminées Il{g¥ga) ou aléatoires rencontrées
dans le domaine de science des matériaux songésétudi reconstruction stochastique par le
schéma de minimisation du recuit simulé peut géndes configurations vraisemblables, du

point de vue statistique, dans I'espace 3D.

Souvent les informations statistiques contenues tiafonction de corrélatios, ne
sont pas suffisantes pour la description completéad(micro)structure qu’elles ne peuvent
pas seules caractériser la microstructure méme siinimum global d’ « énergie »est atteint.
L'incorporation d’'une deuxieme fonction, comme ¢adétion du chemin linéaile,, améliore

la qualité de la structure résultante dans la neesurelle informe sur la connectivité de la

phase reconstruite.

L’amélioration de lisotropie de la structure restmite peut aussi se faire par

balayage d’autres directions que les trois dirastiprincipales orthogonales par transformée

58



Chapitre 1l : Reconstruction stochastique par allgore du recuit simulé (RS)

de Fourrier rapide. Cette solution est efficacesncauteuse en temps de calcul.

Les milieux anisotropes, ce qui est le cas destdgpasma, peuvent étre traités en

choisissant des images de référence pour chacgatidir principale.

Les faiblesses de la méthode de reconstructiorhastique par le schéma du recuit

simulé sont les suivantes :
1. Sa nature aléatoire en raison du tirage aléatesesdxels.
2. Des paramétres de contrbles empiriques.

3. Une connectivité de la phase reconstruite qui dimiavec la fraction volumique de

cette phase.
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l1l. Méthode de Boltzmann sur réseau et

modeélisation numérigue

[1I.1. Introduction

L'investissement fait dans le domaine de la sinotatet modélisation 3D des
matériaux est justifié d’'important en raison defidifités rencontrées lors des mesures
directes délicates, souvent couteuses et parf@essibles, et d’autre part par la croissance
rapide des outils informatiques qui permettent @selutions fiables. La simulation, permet
de comprendre le réle des parameétres étudiés. léthoaes d’évaluations indirectes par

simulation sont donc attrayantes et leur utilisatst justifiée.

La résolution des probléemes en mécanique de flUidesles équations aux dérivées
partielles) est fondée sur des schémas de diffésefiitis (DF) [1], d’éléments finis (EF) [2]
et de volumes finis (VF) [3]. Il s’agit d’une digtisation spatiale et temporelle des équations
macroscopiques telles que I'équation de Navier&tokes méthodes sont efficaces mais leur
inconveénient principal est la mise en ceuvre desliions aux limites quand le probleme a

résoudre devient complexe.

La méthode de Boltzmann sur réseau (BR), [en angkditice Boltzmann Method
(LBM)] est une méthode mésoscopique pour décricyfemiques des fluides et modéliser la
physique de fluide dont le principe est la résolutde I'équation de Boltzmann sous forme
discrétisée [4] a [I'échelle microscopique afin d&br une solution a ['échelle
macroscopique. Youngseuk Keehm [5] explique ce epnhen Figurdll-1. Le schéma en
Figurelll-2 regroupe les différentes méthodes utilisémsr pa simulation d’'un écoulement.

Dans cette méthode, le fluide est traité commensemble des particules se déplacant
selon des regles simplifiees dans un réseau congmseéeuds solides et fluides. Pendant un
pas de temps, les particules se propagent veradmsls de voisinage et échangent leur
guantité de mouvement pendant la collision. Chaoa® de temps I'application de forces

externes au fluide, peut étre prise en compteyillieu, ainsi que les différentes conditions
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aux limites.

HIESOSCOPIGHE HHICPOSCODIGHE

niicrascopicie

tcldn23 BR écanlement
malecules/male

Figure llI-1 : Position de la méthode BR dans les différetes échelles d’études (Selon [5]).

Ecoulement
|
Discrete ‘ Continuum ‘
e Simulation Directe par un ¢ Différences Finis

schéma de Monte Carlo e Méthode de Spectre

e Equation de Boltzmann o Eléments Finis

¢ Dynamiques Moléculaires o Volume Finis

e Transformation Intégrale

e Boltzmann sur réseau * .

Figure 111-2 : Classification des méthodes de simulation’dn écoulement (d’aprées [6]).

Ce schéma numeérique alternatif pour la simulatienl’dcoulement de fluide est
d’'importance particuliere dans un média poreux aecconditions aux limites de géométrie

complexe. Cette représentation a montré son efficac décrire un écoulement fluide,
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particulierement dans le domaine d’écoulementssicjass de fluides et dans les géométries
complexes et les milieux poreux [4, 7, 8]. Elleetenu I'attention des mécaniciens des fluides
pour la simulation d’écoulements [9, 10, 11]. EHldavantage d’étre parallélisable [12, 13,
14] et d'utiliser des expressions simples pouridédes conditions aux limites, ce qui permet
d’envisager le cas des milieux poreux obtenus p@ade ou déposés par projection en jets
plasmas thermiques, ce qui est I'objectif principi®l ce travail. La méthode est aussi
exploitée pour la résolution de I'équation d’énerfi5, 16, 17] en utilisant I'analogie entre la
concentration des especes et la température. lLaeHi§-3 montre une statistique élaborée a

partir du sitewww.sciencedirect.conpour les publications et les domaines d’intéré de

chercheurs qui utilise cette méthode.

Journal/Book Title
. . . D Journal of Computational
Lattice Boltzmann : Title, abstract, keyword Physics (105)
[] Physica A: Statistical Mechanics
and its Applic... (75}
®m World O France [[] Computers & Mathematics with
Applications (74)
[] Computers & Fluids (65)
160 149 [] Computer Physics
Communications (49)
140 136 |:| Chemical Engineering Science (40)
[] International Journal of Heat and
119 Mass Transfer (38}
120 M tics and Computers in
I 107 Simulation (32)
[] Journal of Colioid and Interface
100 95 Science (24)
[7] Advances in Water
I I Resources (23)
80 |:| International Journal of Multiphase
60 Flow (19)
o) 58 [] International Journal of Thermal
60 o= Sciences (19)
39 [ Physics Letters A (18}
40 - 35 33 [7] Future Generation Computer
Systems (17)
2
19 17 3 |:| Journal of Power Sources (15)
8 3 7 |:| Physica D: Nonlinear
2 2 o) 1 0 1 o) 1 13 1 2 Phenomena (14}

o i - - | = | | - = | = - [ ] I ] I [ [7] Journal of Biomechanics (13}
o N M S D O N~ O OO oA N M T WO N~ 0 D O [C] Muceear Physics B (12)
2222222222288 88 S8 S8 8 8 & | 1 comncsonsnomne

cience and Mumeric... (12)
- - i i i i - — — N N N N N N N N N N N Sci d N ic... (12)
[ Surface Science (10}

Figure 111-3 : Statistique extraite du site www.sciencedirect.conau mois d’'avril 2010 sur le

nombre de publications sur la méthode ainsi que ldomaine d’application.

Dans ce chapitre, la méthode BR sera présentéétait et comparée a des schémas

connus. L'application des différents types de cthadiaux limites est également présentée.
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I11.2. Origine de la méthode Boltzmann-sur-réseau

Cette méthode découle logiquement de la méthodesGiaréseau (GR) (en anglais
Lattice Gas Automata (LGA)), appelée aussi Automatellulaires [18] détaillée dans la
référence [19]. Une telle exploitation d’'un schémasi discrétisé remonte a 1976, quand
Hardy et al. [20] ont étudié les propriétés de gpamt des fluides. La méthode BR peut aussi
étre concue comme un schéma particulier de dife@®finies pour I'équation cinétique de la
fonction de distribution de vitesse-discrétisée |[2Récemment, BR est aussi dérivée
directement de I'équation de Boltzmann [22, 23]aédé du développement de Chapman-

Enskog.

[11.2.1. Schéma Gaz sur réseau

A son apparition, en 1973 [18], cette méthode apaiir but de disposer d'un
simulateur de programmation sur ordinateur, le giogple possible, afin de représenter les

écoulements fluides.

Dans le schéma général, I'espace des phases esitidis par un réseau nceuds. De
méme lI'espace des vitesses est discrétisé parrtainceombre de vecteurs vitesse (selon le
modele choisi). Il y a 0 ou 1 particule au nceudat®e dans la direction du réseau. Apres un
pas de temps, chaque particule se déplace versodad nvoisin dans la direction de
propagation. Si plusieurs particules, venant digifites directions, se rencontrent au méme
nceud elles se heurtent et changent leurs direcielos des regles de collision [4, 24] en
sorte qu’elles conservent leur masse, leur quadgténouvement et leur énergie apres la

collision, voir Figurdll-4. L’équation générale du schéma s’écrit :
n;(x +c;,t+1)=n,(x,t)+C,(n,) (Eq. 1I-1)

ou n, (x,t) est le nombre de particules de vitegseau nceudx; a l'instantt. Le termeC,

désigne le terme de collision.

Ce schéma souffre essentiellement du non-respect de l'invariancee@adilé savoir
" les lois de la Physique sont identiques (on dit covariantas$ tbus les référentiels en
translation uniforme les uns par rapport aux autres ", et d'un batistgyue di a la nature
booléenne de la méthode. La raison principale de la transition derithige de Gaz sur

Réseau a celui de Boltzmann sur Réseau est I'élimination dushatigtique en remplacgant
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les tirages de particules booléenne dans une idinegtar une fonction de distribution

moyenne, et les régles de collision par un opératecollision.

(a) (b) (c)

Figure 1lI-4 : (a) Réseau hexagone de Frisch-Hasslacher-eeau (FHP), (b) exemple de pré-
collision et (c) post-collision possible.

I11.2.2. Equation de Boltzmann

En 1872, Ludwig Boltzmann, un physicien autrichiewait proposé une équation
intégro-différentielle de la théorie cinétique dg pour décrire I'évolution d’'un gaz peu
dense hors équilibre [25]. Cette équation de plugsistatistique deécrit le comportement du
gaz a I'’échelle microscopique. Elle introduit umadtion pour décrire I'état du gaz par la
définition de la position et la vitesse de chagu®écule dans le gaz. Le probléeme de cette
approche, au niveau du calcul numérique, est laat@pde mémoire requise. Par exemple
pour le cas de I'air (il contient 2,7 X0mol/cnT), ce qui conduit aussi & l'instabilité de la

solution [26]. L'écriture de I'’équation de Boltznraast fondée sur trois approximations :

» Les collisions entre les particules sont binaifgstte hypothese limite I'application

de I'’équation au cas des gaz dilués.

* Les particules sont considérées comme des pointdoree les vitesses, avant et

apres la collision, ne sont pas corrélées.

* Il n'y apas d'influence des forces externes lardadcollision.
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Selon la théorie cinétique des gaz, et en I'absdederces externes, I'évolution de la
distribution de la quantité de mouvement d’'une esgarticule dans un fluide suit I'équation

de Boltzmann :

—+c—=0(f) (Eq. 11-2)
ou f est la fonction de distribution¢ est la vitesse macroscopique, et I’opérat@.ﬁrf)
prend en charge les interactions entre les pagsde. les collisions.

L’équation de Boltzmann a les propriétés suivantes

e L’équation d’évolution spatio-temporelle est digisée.
» Les équations de conservation sont discrétisees.

» Une fonction de distribution a I'équilibre condaiix équations de Navier-Stokes.

111.3. Méthode de Boltzmann sur réseau

111.3.1. Boltzmann sur réseau de I'équation de Boltzmann

La méthode BR est fondée sur la fonction de laibision f(x,e,t) qui exprime la

probabilité de trouver une particule du fluide dtessee, a la positionx a I'instantt .

L’équation discrétisée de Boltzmann sur réseau éesite dans I'approximation
« Bhatnagar-Gross-Krook » (BGK) [22], appelée au$BGK-W) « Bhatnhagar-Gross-
Krook »-« Welander » [27] :

fi(x+qu,t+At)— fi(x,t):Qi(x,t) (Eq. I-3)

oll, Q. (xt) est le terme de collision, linéarisé autour d'tat é'équilibre, qui représente la

variation de la fonction de distribution due auXismns entre les particules :
__1 eq
Q, (xt)==2(f (xt)- £,*(x.t)) (Eq. 111-4)
r

f(x,t) est la fonction de distribution & I'équilibre définie par la forgémérale de la
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distribution de Boltzmann-Maxwell [28] afin de praice le comportement voulu du fluide :

f e sLex;{— (e_“)zj (Eq. II-5)

(2 ;RT)D/z 2RT

oU, R la constante du gaz parfait (J.nmbk™"), T la température (K) qui est constante dans

cette approximationg la masse volumique (kg'Hy u la vitesse macroscopique (M) st

D la dimension de I'espace.

T est le temps de relaxation "adimensionnel” di éolision. La valeur de ce temps
dépend en principe de propriétés du fluide maiss dasite approximation elle a une seule

valeur. L’équation Eq. IlI-3 s’écrit:
1 e
£ (x+Axe,t+At)=f (x,t)—?(fi (x.t)- £,*(x.t)) (Eq. 11-6)

Pour un pas de tempst et un espacement entre les ncefidsla vitesse en réseau

d’'une population peut étre évaluée par :
AX
cC=-e— Eq. Ill-7
T8N (Eq )

e est le vecteur d’unité en réseau.

11.L3.2. De la micro dynamique a [I'’hydrodynamique
macroscopique

Les quantités hydrodynamiques comme la masse vquendu fluide, la vitesse

macroscopique et I'énergie interne sont évaluéetagdanction de distributiort, (x,t) :

p=]f(xt)d (Eg. 111-8)

pi = [, (xt)de (Eg. 11I-9)
1, - ;

pts:jz(c—u)fi (x,t)de (Eq. 11I-10)
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ici £:2T.
2

En fait, 'équation discrétisée de Boltzmann susesu est une équation partielle
différentielle qui peut remplacer I'équation de MavStokes dans le domaine de dynamiques
de calcul du fluide [en anglai€omputational Fluid Dynamic§CFD)]. Pour rétablir la
solution de I'équation de Navier-Stokes, les quésthydrodynamiques, comme la masse
volumique du fluide et la vitesse macroscopiqueyt stvaluées pour chaque nceud par les

fonctions de la distribution(x,t). Eq. 1l-8 et Eg. llI-9 peuvent étre exprimées pales

vitesses discretes de la fagon suivante [22] :

p(x,t)zz f (x,t)zz f e (Eq. 1I-11)

pxtu(xt)=>"&f (xt)= >af (Eq. 1-12)

[11.3.3. Modeles BR isothermes

Les schémas DdQq, fondés sur l'approximation de B&#€c un seul temps de
relaxation, sont les schémas les plus répandug.allaussi le schéma avec des temps de

relaxation multiples MRT [29].

[11.3.3.1. Modeéles a un seul temps de relaxation

Les modeles DdQq sont fondés sur le schéma BGK.n@eeles dépendent de la

nature du domaine étudié (1D, 2D ou 3D) avec o8 particule de repos au noeud.

111.3.3.1.1. Modeéle monodimensionnel

La Figurelll-5 illustre le réseau utilisé pour la descriptidu modéle D1Q3 avec un
nceud rattaché a deux voisins. Les vecteurs deseiteé® ce modéle sont donnés par

& =(00)c, g =(10)c ete, =(-L0)c. Les poids nodaux sont = 2, w;, = }/6 :

On parle du modele D1Q2 quand la particule (O)eguos n’est pas considérée.
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? 0 1
—0O O - O—
S

Figure IlI-5 : Réseau du modéle D1Q3.

111.3.3.1.2. Modele bidimensionnel

En deux dimensions, le modéle BGK-D2Q9, avec hoiins (liens) par nceud, est le
plus répandu. Un réseau orthogonal est considést #&wit populations mobiles (en

mouvement)f, :i =1....8 et une population en rep@s

Dans un tel modéle, chaque particule, représergéempnoeud, a huit possibilités de

propagation comme le montre la Figute-6. Les vecteurs de vitesse n’ont pas le méme

poids (masse) et pour un modele isotropg:= 49, W1,2,3,4:% et wsleymz}ée. Ces

constantes sont choisies de maniére a consersetrtpie du réseau [12] :
> w=1 (Eq. 11I-13)

Les poids nodaux remplissent cette relation poemporte quel type de réseau.

h

Figure 111-6 : Réseau du modele D2Q9.

Les vecteurs de vitesse de ce modéle sont donnés pa

(00)c i=0
g ={(x10). (01  i=1234 (Eq. I1I-14)
(+1,21)c i = 56,78
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La Figurelll-7 montre un nceud avec ces vecteurs avant ésdprpropagation. La
Figure 1lI-8 montre quatre nceuds avant et apres la prajpagaD’autres modéles
bidimensionnels sont présentés dans le Tahléal |l y a aussi le modéle D2Q7 (ou D2Q6)

gui nécessite un réseau hexagonal ressemble aungsEsenté en Figuhd—4.

™

' e S

r
o

¢ \o /o

® o——
.
(a) avant la propagation (b) aprés la propagation

Figure IlI-7 : Nceud du réseau D2Q9 avec ces vecteurs deopagation.

it T Vs

N |f|> NV RS ZA Vi
KoK N N s
’ W W W Y

Figure I1I-8 : Quatre nceuds différents : (gauche) avant Ipropagation et apres la collision (pas
de tempst) et (droite) apres la propagation (tempg+1) imaginés par Nils [26].

Equilibre local

Le choix de la fonctionf *® dépend du modéele. Ici on présente cette fonctamr pn

modele D2Q9 compressible [30]. Elle est donnée pbaque direction par la relation :
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2
- p{H o, (912 -:4) -l } (Eq. llI-15)

S S

ou, C, =1/4/3 est la célérité adimensionnelle du son en rédemwiscosité du fluide simulé

en réseau est donnée par I'expression :

1) Ax?
v=cir-= Eq. ll-16
{r-1)e €6 110

En fait, la valeur dg est limitée par la condition :

r0]05:2 (Eq. 1-17)

Tableaulll-1 : Modéles D2Qq en réseau orthogonal

Modéeles Vecteurs considérés (voir Figlte6)

D2Q4 fy, o, f3, T4
D2Q5 fo, f1, T2, f3, T4
D2Q8 f1, o, T3, fa, s, T, 7, T

La variation de la masse volumique autour de sawahoyenne donne l'estimation

de la pression du quidE’(Y(,t) selon I'équation de I'état pour les gaz parfaits :

P(%,t)=c2(o(%,t)- () (Eq. 11-18)

ce qui est considéré comme un avantage importacettie méthode car il n’est pas nécessaire

de résoudre I'équation de Poisson, procédure qyeradre des difficultés numériques [8].

Pour le modele incompressible, I'équation Eq llIslécrit :

2
fed =\ gu, (eu) _uu Eg. 11-19
i VVI{IO-FIOO( CSZ + 20;1 2C2 ( q )

S
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111.3.3.1.3. Modele BR tridimensionnel

Le modele D3Q19 est utilisé pour les simulationsd8R3D. Dans ce modele, chaque
nceud est connecté a six voisins de premier orditewgte voisins de deuxiéme ordre avec une

particule en état de repos comme le montre FifjlL+@.

On peut citer deux autres modéles : D3Q15 et D3Q&7Mmodele D3Q15, présentée
en Figurelll-10, porte l'instabilité numérique et il causedcillation spatiale dans le cas de
simulations d’écoulements turbulents [31], quabB®27, présenté en Figuilé-11, il requit
27 estimations de la fonction de distribution pobaque nceud de fluide et donc il nécessite
beaucoup de temps de calcul et un espace de mémugi@tant pour le stockage des
résultats. En définitive, on peut estimer que ledée® D3Q19 représente un bon compromis

entre la fiabilité et I'efficacité de calcul.

Figure I1I-9 : Réseau du modéle D3Q19.
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Figure 11I-10 : Réseau du modele D3Q15 avec ces vecteus dtesse.

Figure II-11 : Réseau du modele D3Q27. 1c© est le centre du réseal® de premier ordre,
de *™ ordre et© de ™ ordre.

Les poids nodaux pour le modéele D3Q19 se sont dopae:

w =+1/18 i=1,.,6 (Eq. 111-20)
1/36 i=7,,18
et les vecteurs de vitesse :
(000) i=0
g =4(+ 100)c,(0£10)c,(00+l)c  i=1..6 (Eq. 11-21)
(+1,£20)c, (+ 10,#1)c, (0,+1+1)c i=7,...18
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La fonction de distribution a I'équilibre est expge par la méme relation en Eq. 11I-15. La

viscosité cinématique et la pression se sont égalpér les équations Eq. I1l-16 et Eq. I1I-18.

[11.3.3.2. Modele a plusieurs temps de relaxation

Les travaux de Qian, d’Humieres et Lallemand [, 3] et Succi et al. [35] sont a
l'origine de ce modéle (En anglaMultiple-Relaxation-Timg(LB-MRT)), appelé aussi le
modele de d’'Humiére [18], basé sur une loi de ithigtion polynomiale en vitesse pour la

fonction de distribution a I'équilibref ** et un opérateur de relaxatid), diagonal. Sans

entrer dans le détail, consultable dans les réfésenitées ci-dessus, I'équation générale d’un

modele DdQq s’écrit alors:

f.(x+ ke, t+a&)- f(xt)=Q,(xt)

=-M _1.§.[m— m(eq)] (Eq. 1-22)

ou M est une matrice de taillex q qui transforme en linéaire les fonctions de disition f

aux momentsn :
m=M.f f=M™m (Eq. 11I-23)

S étant la matrice diagonale de relaxation.

Ainsi la relaxation n’est autre que la relaxatioes ddifférents moments. Grace a
l'interprétation physique des moments, leur paraenée relaxation sera directement liée aux
différents coefficients de transport hydrodynamig@e mécanisme permet alors de controler
indépendamment chaque moment au moyen de son pezateerelaxation. Si I'on prend le

méme parametre de relaxation pour tous les monoantstrouve le modele BGK [18].

111.3.4. Schéma BR thermique

Les schémas BR ont connu progres croissant dadenine de la simulation des
eécoulements isothermes et dans les problemes tpeemi Dans la suite, les propositions

faites dans la littérature sont indiquées.

Pour un écoulement monophasique, plusieurs schéprasproposés que l'on peut
placer dans une de deux catégories : les schérsm diultispeed » [36] qui incluent les

dérivées de vitesse d'ordre élevé dans les forstida distribution a I'équilibre. Cette
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approche souffre de probléme de linstabilité [3Ihns les schémas dits « scalaire passif»
[38] le champs de la température est passivemémtt@fpar I'écoulement du fluide et peut
étre simulé comme un composant additionnel du systé&ette approche est choisie pour

simuler le transfert thermique dans notre probleme.

[11.3.4.1. Modele BR pour la convection thermique

Il est important de pouvoir simuler simultanémems |effets thermiques et
I'écoulement de fluide. En fait, la distribution @etempérature dans un champ d’écoulement
est d'importance cruciale dans les problemes desfieet de chaleur. C’est pour cela que le

développement d’'un modéle thermodynamique appaéatssaire.

L’équation Eq 11I-6 décrit le fluide par un seulrpmétrer qui correspond au temps
moyen entre deux collisions successives d'une quéeti Dans I'approximation BGK la
température est considérée constante et il n‘estppasible de fixer indépendamment la

conductivité thermique et la viscosité.

La simulation des effets thermiques n’est pas imatécet plusieurs propositions sont
faites [17, 39, 40]. Les travaux de Yoshino efHb] fondés sur I'analogie entre le transfert
de masse et le transfert de chaleur ont permisédeudre I'équation de I'énergie. Un
deuxieme fluide fictifB est donc intégré au modéle. C’est alors la conagon du fluideB

qui représente la température. Ainsi :

g(x+eAx,t+At)-g(x,t)= —Ti(g(x,t)— geq(x,t))+ F (Eq. 111-24)

g(x,t) est la fonction de distribution représentativel@dempératurer, est le temps de

relaxation thermique,g®est la fonction de distribution simplifiée a I'éoie. Elle est

définie dans ce travail par I'expression :

g = V\/iT|:1+ %} (Eq. 111-25)

S

ici T est la valeur macroscopique de la températuretekme F, représente la force

d’Archimede (en anglaiBuoyancy forcedue a la variation de la température qui estnafi
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sous I'approximation de Boussinesq par :
F, =3w gpaAT (Eq. 111-26)

le terme gf est déterminé par les nombres adimensionnels aedf®ret de Rayleigh. La

diffusivité thermique est exprimée par la relation
=1(r. - os)ezat Eg. IlIl-27
a _:_3 Tg s ( q. Hi- )

Ce modele est surtout utilisé pour simuler la cotiva naturelle dans des cavités. Les

résultats de validation seront présentés dansagitr suivant.

[11.3.4.2. Modele BR pour la conduction thermique

Pour un modéle D2Q9, He et al. ont proposé poumpbgailations thermiques une

fonction de distribution a I'équilibre de I'énergigerne de la forme discrete suivante [17] :

do' = —%% (Eq. 111-28)
. c[3 3eu 9(euf’ 3u2
99234 :% §+E%+E%_E?} (Eq. 111-29)
. Al u 9(eu) 3u?
g%;,f% 3+6i—2+§(qc4) _E?} (Eq. 111-30)

Le fait que le transfert de chaleur par conducéisndominant dans les milieux solides

permet de réduire ces équations en choisissantaleer de vitesse macroscopique 0.

M. Wang et al. ont proposé un modele simplifié psimuler le transfert de chaleur
par conduction dans un milieu hétérogene [41, &,44]. Ce modele ne prend pas en
considération I'effet de I’écoulement sur le chatmgrmique et il est fondé sur les hypotheses

suivantes :

1. Il 'y a pas de convection ni de rayonnement dansidmaine a étudier: cette
hypothése est valide quand la taille des poreséaspetite [45].
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2. Il n'y a pas de changement de phase : le cas dogehn@ent de phase est étudié

séparément [38, 46].

3. Il n'y a pas d’effets de résistance thermique detact [47, 48] entre les surfaces en

contact.

Les équations a résoudre pour le probleme de gdrdd chaleur selon une direction n

et sans considération de source de chaleur :

(Pcp)f(g—m =k 0T (Eq. 11I-31)
(mp)s(%j = k02T (Eq. 11I-32)

ou : k., K, sont les conductivités thermiques de deux phases MCH, et les indicess, f

désignent le solide et la région non solide dansakd’'un milieu poreuxc, est la chaleur

spécifique & pression constante [J.kg].

Les contraintes de continuité a I'interface sofidéle (solidel/solide2) imposent :

T.=T, (Eq. 111-33)
oT oT

K.—=K. — Eq. 11I-34

S an f an ( q )

Pour conserver la continuité au niveau des integfde termepc, est maintenu a la

méme valeur pour les deux phases. Cette hypothemiesa le colt de l'application des
conditions aux limites qui est imposé par d’autme&hodes (i. eCFD), et elle n’a aucune

influence sur les résultats finaux [49].

L’équation de Boltzmann discrétisée a toujours é&ama forme :

i (X+ g1 +1)_ g (X1t) = _z_i(gi (X’t) - gieq(xit)) (Eq. 111-35)

g

Cette équation est appliquée pour chaque phasstit@mt), cela veut dire gu’il faut
définir deux temps de relaxation pour prendre emsictération les différentes valeurs de la
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diffusivité thermique. Dans le cas ou le milieu @stisidéré poreux, il vient :

3 kK, 1 1

T,=— - Eq. I1I-36

> 2(pc,) ot 2 (Eq )
3 K 1 1

Iy =—1— +— Eq. I1I-37

" 2(pc,) ot 2 (54 )

At est le pas du temps etest la vitesse de propagatidx/At : Ax est 'espacement entre

deux noeuds choisi de maniére de garder une vabeurgtemps de relaxation entre ]0.5, 2].
La fonction de distribution a I'équilibre défini@pr un modele D2Q9 par :

g;'=0 (Eq. 111-38)
eq 1
01234 :ET (Eq. 111-39)
5 =17 (Eq. 111-40)
56,78 12 .
La température locale de chaque nceud :
T =Zgi (Eq. l1I-41)
et le flux thermique est calculé pour chaque phase :
r.—05
q:(Zgiq] “T (Eq. 111-42)

Ce modele est suivi dans cette thése, et il est validé dans leretspitant pour les
probléemes en régime stationnaire [50].

[11.3.4.3. Probléme conjugué solide-fluide

Dans certains cas, il faut résoudre le probleme du transfert de chaleungactmm

dans le solide et le transfert de chaleur par convection dans le (froidées explications sur
le phénoméne de transfert de chaleur dans le chapitre suivant).

Supposons qu’un écoulement dans un tuyau avec des bords lépzisiduction a
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travers ces bords n’est pas négligée. La diffusithermique du solide est différente de celle
du fluide. Une des propositions pour simuler |efédints phénoménes dans ce milieu est
d’appliquer le rebond pur au niveau de l'interfamide-liquide et de définir un temps de
relaxation dans le milieu solide différent de ceduimilieu fluide. La continuité semble étre

assurée a l'interface [27, 51].

[11.3.4.4. Modele BR pour le rayonnement thermique

Le transfert de chaleur par rayonnement est sowarnilé avec la conduction ou bien
la convection [52, 53]. Les travaux qui prennentensidération I'effet de rayonnement sont
peu nombreux et les schémas BR proposés sont sdugenides [54, 55, 56, 57]. Dans cette

theése, le rayonnement n’est pas envisagé.

[11.3.4.5. Extension du modele BR a [I'évaluation des propsiété
mécaniques

Dans une publication récente [58], M. Wang et N.n Rant montré que le
comportement mécanique lié au module de ['élaédtigitun matériau biphasique est
susceptible d’étre évalué par la méthode de Boltmmsaur réseau. Dans leur travail, et pour
un modele BR-D2Q9 ils ont exploité les équations HeB5 — Eq. I1I-42 en remplacant le

termeT par le termdJ qui exprime le déplacement ou la déformation lirecat le termeq

par le termeF qui exprime la force ou la contrainte. Enfin, l@duale de Yong effectif se

calcule par I'expression :

(Eq. 11I-43)

ou H la largeur du domaine dt sa longueur. Ce modéle est extensible en 3D colame

modéle thermique sur lequel est calqué.

l11.4. Conditions aux limites

L’application de conditions aux limites est tregponante. Avoir des conditions aux
limites correctes et précises est important casathodifient les résultats ainsi que la stabilité

de la solution [59].

Une des raisons qui ont répandu la méthode de BR s&s conditions aux limites
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faciles a appliquer dans les géométries compleRessieurs études sont consacrées aux
développements des conditions aux limites qui warselon la complexité du cas traité de
conditions simples pour les géométries simplesstéseaux réguliers [60, 61, 62], jusqu’aux

conditions pour les géométries complexes du fagoini@nir plus de précision [63, 64].

Les conditions rencontrées pour traiter les difiesecas et géométries sont abordées:
la condition de non glissement, la condition destés périodiques et les conditions d’entrée-
sortie de fluide. Ces conditions sont établies geutas d’'un écoulement isotherme ; ainsi,

d’autres conditions seront attendues, quand l¢ dujenodele thermique sera abordé.

l11.4.1. Condition aux limites périodiques

L'implantation de la condition aux limites « périqdes » [en anglaiPeriodic
Boundary ConditiongPBCs)] se fait simplement en permettant aux @algs qui quittent le
réseau d’'un c6té d'y rentrer par la frontiere dedilection opposée. Figund—12 illustre

I'application de cette condition.

L’avantage de cette condition apparait dans ledl@noes périodiques avec une
périodicité connue L dans une direction. Dans & @ calcul peut étre fait pour un seul

intervalle. L'implémentation de cette condition dam code numérique est tres simple :
If index < 1 then new_index = L

If index > L then new_index =1

[11.4.2. Condition de non glissement

Appelée en anglais « no-slip condition », cette difion imposée aux interfaces
solide-fluide ou bien fluide-bords est d’habitudégentée par le schéma dite rebondissement
en arriéere (en anglaBounce-Back rulg appelé aussi la condition de rebond pur [18gsC’
grace a ce schéma que les méthodes de BR sontugsveopulaires parmi les différents
modéles proposeés pour la simulation d’écoulemeants dn domaine complexe y compris les

milieux poreux.
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Figure 11I-12 : Condition périodique appliquée aux bords (es carrés en gris). La fleche continue
représente le vecteur lors de sa propagation tandgue la fleche intermittente est son état aprés
la propagation.

Figurelll-13 schématise I'application de cette conditibme fois les nceuds solides
sont définis, et aprés la collision, la particuke ld fonction de distribution, qui vient d'un
nceud défini comme fluide, rebondit dans la directopposée, en gardant sa quantité de

mouvement, vers son nceud de provenance.

" e e e
e °1 !
g

e ® o o ?
|

-9

Figure 11I-13 : Condition de rebond pur. Un disque noir es un obstacle (solide) et le disque
rouge est un site vide (passage de fluide). Unedié continue représente I'état de la particule
avant la collision, et la fleche intermittente repésente I'état de la particule apres la collision.

Cette condition se rencontre soit a la surfacedsddioit a mi distance entre le nceud
solide et celui liquide. La différence entre lesixlehemins n’a pas une grande influence sur
les résultats, et donc le chemin entier est utilisemise en place de cette condition dans le

code du calcul se fait comme suit .

Apres I'étape de la collision les nouveaux sitest se@rifiés, et si la fonctionf, se
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heurte & un nceud défini comme solide ou bien aaud, lelle rebondi vers le site d’origine

f. __ selon la régle générale pour un modele D2Q9 (igurelll—6) :

i,opp

Lors de la collision fy f f, f3 f4 fs fs f; fg

ggoouoouorTao

Apres la collision (sens opposel, f3 f, 1 f» f fg 5 f

L’avantage de cette condition est la simplicité,fdailité d’implémentation et la
conservation automatique de masse dans le domairealdul. Elle peut traiter n’'emporte

guelle géométrie.

[11.4.3. Condition de glissement

Il est, généralement, admis que le mur posseédeitemse de glissement non nulle et
donc le schéma de rebond en arriere n'est pastotait correct. Le schéma de réflexion

spéculaire est donc appliqué dans ce cas. Il pdige dans la Figuril-14 ou :

(Eq. 1lI-44)

3

I 1 G
°® °

JO)OGOO=SO+DGFD)
SO)OOO=AOND(G-1) ()

Figure 11I-14 : Condition de réflexion spéculaire

I11.4.4. Conditions entrée/sortie

On peut distinguer a I'entrée et/ou a la sortiend’é@seau (domaine de calcul) deux
types d’écoulements : un écoulement dirigé par radignt de pression ou par des forces
externes, et un écoulement dirigé par une vitegggao un flux de matiére. Dans la suite, on

considére un écoulement isotherme monophasiqus’égaile depuis I'ouest vers I'est et un
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modele BR BGK D2Q9. On va en déduire les relatiquispermettent de calculer les valeurs

de populations inconnues. Figukel5 schématise le bord et le noeud concerné.

[11.4.4.1. Ecoulement régi par la vitesse

Ce cas constitue la condition de Neumann [65, B6g vitesse est imposée a I'entrée
du domaine de calcul ce qui permet de calculevdé=urs des variables inconnues. Elles sont,
aprés l'application de I'étape de propagation, &ngité (et donc la pression a travers
I'équation de I'état) et les composants f., f; résultants de I'application de rebond pur, voir
Figurelll-15. On a besoin de construire 4 équations pgmuver ces 4 valeurs. Les valeurs

des autres composant§, f,, f,, f,, f,, f, sont connues car ces composants sont venus

d’autres nceuds de l'intérieur du réseau.

® o | o ® o | o e o | o
° ® ® o | o o © °
7 #1

g | @ — e | o —9 | o
6
° °® ® o | o ® = °®
® o o ® o | o ® o | o

() (b) (c)

Figure 111-15 : Populations inconnues lors de I'application d’'une quantité imposée aux bords.
(a) avant la propagation et a l'instantt = t, (b) apres la propagation et a l'instant =t + 1 et (c)
rebondissement en arriere et a l'instant = + 1

L’application de principe de conservation de maks®e :

p=f,+ T+ 6+ T+, +f +f +f +f, (Eg. 111-45)

et le principe de la conservation de quantité davement selon les deux directions donne :

ou, =+ fo+ fg—f,— f— 1, (Eq. 1ll-46)
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pu, =0=f,+f +f,—f,—f, -1 (Eq. 11I-47)

ici on considere qu’il n'y a pas de vitesse dans la directionceéstde bord. Laéﬂ‘eéquation
est établie a I'aide de la condition de rebondissement en arriereemandans la direction
horizontale [60] :

f,—f9=f,— £ (Eq. 11I-48)

ou la seule valeur inconnue es$t. La résolution de ces 4 équations donne les relations

suivantes :
_ fo+f,+f,+2(f,+f,+f) (Eq. 111-49)
1-u,
f, = f3+§,0uX (Eq. 111-50)
fo=1; +£(f4— f2)+1pux (Eq. 1I-51)
2 6
fg = f6+%(fz- f4)+%pux (Eq. 111-52)

Les équations (Eq. I1I-49 - Eq. 11I-52) seront ei#tes directement dans le code.

[11.4.4.2. Ecoulement régi par un gradient de pression

Ce cas constitue la condition de Dirichlet [65,.88h gradient de pression (densité)
est maintenu dans le domaine de calcul ce qui gedmealculer les valeurs des variables
inconnues. Elles sont, apres 'application de pétale propagation, la densité (et donc la
pression a travers I'équation de I'état) et les posantsf,, f., f; résultants de I'application
de rebond pur, voir Figurgl-15. Les équations (Eq. 111-49 - Eq. IlI-52) doles mémes, et

leur résolution conduit aux relations suivantes :
U= P = (fo+ fo + £, +2(fy + fo + 1)) (Eq. 11I-53)

f,=f,+2u, (Eq. l11-54)
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fo=1f,+1(f, - f,)+tu, (Eq. 111-55)
fo=fs+3(f,—f,)+3u, (Eq. I1I-56)
Les équations (Eq. II-53 - Eq. I1I-56) sont ingalks directement dans le code.

Pour les bords isolés, le flux est zéro et le gnatdile la densité est zéro :

9% _ (Eq. 11-57)
on

ici n est la normale sur la surface. Cela estdaiir tous les nceuds aux bords admettant que
f(j)=f(j-1). Pratiquement cela revient & copier les valeurdadsurface j -1 dans la

surface | et donc pour chague nceud :

f. =f

i,j i,j-1

(Eg. 11-58)

[11.4.4.3. Condition de bords ouverts

Cette condition est relative aux conditions appmeg a I'entrée et a la sortie d’'un

domaine. Par extrapolation [67], pour le cas desdsoa I'ouest :

faii =250 — faina (Eq. 111-59)
foi = 2%6iij0 ™ foivajo (Eq. 111-60)
frii =20~ frivae (Eq. 111-61)

[11.4.4.4. Application d’'une force externe

Les forces externes, y compris la force de pesanteur (gravité), peuvantrétiaites
dans un modele BR soit pour modifier les valeurs de fonctionssttéodtion lors de I'étape
de collision en ajoutant un terme source dans chaque directiosd@3ar modifier la valeur

de vitesse macroscopiquiecalculée a chaque nceud [66] :

G _ =G+iF (Eq. 111-62)

mod

ou F représente la ou les forces appliquées. La modification des valeurs edeevit
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macroscopique engendre la modification des valetirsCette voie se programme dans le

code en ajoutant a la vitesse macroscopique cal@déEq. IlI-12 la valeur adimensionnelle
qui correspond a cette force.

111.4.5. Conditions aux limites thermiques

Peu de travaux ont utilisé les conditions aux Esitonjuguées [40, 54, 55]. Le
plupart des études considerent que la tempérastireoastante ou que le flux thermique est
constant [16]. Ici, des conditions les plus simest appliquées. Deux types de conditions
aux limites sont discutés : température constanposée a I'entrée et a la sortie du domaine

avecT, >T,, et surfaces adiabatiques.

[11.4.5.1. Température imposée

Au niveau du réseau, et toujours en référence Bidare 11I-15, on applique le

principe du rebond arriére :
9. -9 =—{g. -9%) (Eq. 11I-63)

la populationg, est une quantité inconnue :
g, -9 = (9, - 9%°) (Eq. 111-64)

=g, :%Tw—g3 (Eq. 11I-65)

ou T, est la température locale a la surface. De la nmfagmn, les quantiteg, et g, sont

calculées :
1
05 =T~ 9 (Eq. 11I-66)
1
Os = ETW —0s (Eq. 1-67)

Le schéma du rebond pur des populations qui nepamna I'équilibre est utile, et peut

étre exploité en conditions aux limites thermiques.
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[11.4.5.2. Condition de bords adiabatiques

Un bord adiabatique signifie qu’il n’y a pas denstert de chaleur par conduction
dans la direction normale a travers ce bord. Onliqpp le principe en Eq. 11I-58

simultanément avec la condition de réflexion spacel(Eq. 111-44) :

> flux =0 (Eq. 111-68)

111.5. De valeurs microscopiques aux valeurs physiques

Dans la méthode mésoscopique BR, les valeurs addligpour la simulation sont
adimensionnelles, et pour rétablir les valeurs ues réelles quelques parametres sont

indispensables [69] :

 Ax=L/N-1 est la valeur référence de I'espace entre deuxdsdem metres)L

étant la longueur référence du cas étudié (en s)ettéN est le nombre de nceuds

au réseau.

e At=(c,/c,)Ax est la valeur référence du pas de temps entre ii@ations (en

secondes).
 Am est la valeur référence de masse (en kilogrammes).

Ainsi, les autres valeurs peuvent étre en dédudtepartir de ces trois valeurs
références [70].

0 =(pAm)/Ax® (Eq. 111-69)
u' =u(Ax/ At) (Eqg. 111-70)
U' = U(AX* [ At) (Eq. 1I-71)
Ap' = (ApAmM) /(AXAL?) (Eq. 11-72)

Les variablesp',u’,v',Ap' expriment les valeurs réelles de la masse volugida

vitesse, la viscosité cinématique et la pressi@spectivement. Le choix d'un fluide

spécifique va fixer les valeurs de la viscositdeta masse volumique.
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Pour un modele thermique la température adimensltEné est calculée par :

g=—n (Eq. 11I-73)

111.5.1. Exemple 1

Soit un écoulement de fluide connu (de I'eau) dans géométrie définie par une

longueur de référence, =320um :

1. Définir la taille du réseau pad =321 pixels:

oax= X —1x10°m.

2. Les propriétés o, de leau sont connuesl10®kg.m® et 1x10°m?s?,

respectivement :

* La valeur du temps de relaxation est Iimit}'ms,z[ . le choix d’'une valeur

égale a 1 donne une valeurde 1/6 en réseau.

2

» = At est calculé par I'expressian = y : At=1/6x107° s.

* le choix d’'une valeurp =1 en réseau va fixer la valeur de référehoe

= Am est calculé de I'expression = ’ZAm: Am=1x10""kg.

X3
Maintenant, les trois valeurs de référenakx:, At,Amsont connues. Sachant que le
nombre adimensionnel de Knudsen doit &re<<1 [71, 72] pour rapprocher la solution des

éguations Navier-Stokes.

111.5.2. Exemple 2

Le nombre de Reynolds est défini comme le rappotteeles forces d’inertie et
visqueuses. Ce nombre adimensionnel déterminegimeéou le systéeme de I'écoulement et

est donné par la relation :
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Re= L _UL (Eq. 11-74)
U v

ou L, u sont la longueur et la vitesse a I'échelle caristigues de I'écoulement,
respectivement. Soit un écoulement de Poiseuilie,;sgra validé dans le chapitre suivant,

défini par un nombre de Reynolée connu :

* Le choix deRe impose ceux de,u, L

* Lavaleur maximum de la vitesse en réseau ne dsitlppasser 0.1 [27].

= U, = 0.1. A savoir queu,,, = 15xu,,[53].

ave

* Le choix d’'une valeur =1 donne une valew =1/6 (en réseafx = At =1).

uL
= La largeur (les nceuds) est calculBe=—
v

= Les forces externes (adimensionnelles) sont ailealc

111.6. Algorithme du calcul BR

Avec la méthode de Boltzmann sur réseau, on imague les particules dans le

réseau :
* se déplacent entre les sites d’un réseau uniforme.
» Sautent d’'un site a l'autre selon des vitesseg§iat discrétisées.
* Se heurtent quant ils se rencontrent dans un site.

Il y a deux schémas généraux selon I'ordre de daesdce propagation/collision [73,
74,75, 76]:

* le schéma « push » : dans lequel I'étape de amtlisprécede I'étape de propagation.

* le schéma « pull » : dans I'étape de propagatiéngate I'étape de collision.

93



Chapitre 11l : Méthode de Boltzmann sur réseau edi@isation numeérique

Le schéma « pull » est adopté ici dans cette thése.

La Figurelll-16 présente un algorithme général pour un mod®R classique a

travers lequel le calcul est organisé comme suit.

Définition
- Définir le domaine du calcul (image binaire, fichier, )

hd
Initia lisa tion

- Attribuer les conditions initiales (masse wvolumique,

vitesse macroscopique) aux nceeuds du domaine du caleul.

- Calculer les valeurs f initiales

Propagation
- Faire propager les populations aux noeuds voisins

Conditions aux limites
- Imposer (vérifier) les conditions aux limites

Hydrodynamigques
- calculer les nouvelles valeurs de la masse volumique et
de la vitesse macroscopique

l

Oui -
. Convergence
Terminer < Verifier le critére de convergence

l Non

Nouvelles PDFs
- Calculer les nouvelles valeurs de PDFs a 1" équilibre

v
Collision
- Appliquer la régle de collision

Figure 111-16: Schéma de I'algorithme général de calcul das un modéle BR.

Au départ, les variables du fluide u,,u, sont connues et définies a chaque nceud au

temps zéro par des valeurs initiales ce qui permet d'initialiseojaslgtions f, . Le but est de
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calculer ces variables aux pas de temps suivants.

Ensuite, les populations du résesfif?sont utilisées pour calculer les valeurs
macroscopiques dp,u,,u, . Les valeurs résultantes sont la solution numérique a un temps
et elles sont utilisées pour calculer les valeurs de fonction tidi®n & I'équilibre f.* qui
sont nécessaires pour I'étape de propagation. Les valeuf§®dsont ensuite utilisées pour

relaxer les valeurs dé, lors de I'étape de collision a travers le temps de relaxation.fCes

relaxées vont se propager selon I'équation (Eqg. 111-3) pour produimolasgations du réseau
au pas de temps suivaht-At. Apres, ce cycle se répéte jusqu'a ce qu’une condition de

convergence soit satisfaite, ce qui arréte le calcul.

I1I.7. Position de la méthode BR par rapport a d’autres

méthodes numériques

[11.7.1. BR et la méthode du calcul des différences finies

La méthode de Boltzmann sur réseau peut étre vue soit commésaréishtion de
I'équation simplifiée de Boltzmann en utilisant un réseau synuétripit comme un schéma
de différences finies pour I'’équation de Navier-Stokes. Dr Mohamad madautie son livre
[27] la similitude et les différences entre les deux schémas. La @éfidiun maillage dans
la méthode des différences finies signifie que I'écoulement sera teafsicdn discréte. Par
contre, le schéma hybride consiste dans le traitement de la dyread&di€coulement par la
méthode BR et a utiliser le schéma DF pour la thermique ou on dageenps de calcul car

on n’a pas de terme de collision [77, 78].

[11.7.1.1. Principe de la méthode des différences finies

Le principe de cette méthode numérique repose sur le fait que les dérivicdie pae
I'équation différentielle sont approchées par des combinaisonsréaédg valeurs aux points

de grille. Pour les dérivées de premier ordre :
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@()_(): im u(x +Ax) - u(x) — Iim u(x) - u(x - Ax)

(604 x-0 AX £x -0 AX
_ii u(X +Ax) - u(x - AX) (Eq. 11-75)
Ax-0 20X

[11.7.1.2. Méthode de Dufort-Frankel

C’est un algorithme proposé pour surmonter leslprobs de stabilité de I'algorithme

simple [78, 79]. Il s’écrit :

=t alu, - (e (Eq. 11-76)

Cette relation peut étre résolue explicitement pjjl*fr a chaque nceud du réseau :

n+ l1-a n- a n n
u lz(ﬁaj“i 1+(EJ(UJ.+1+U]._1) (Eq. I1I-77)
oua= 2—/; .

Par exemple, I'équation aux dérivées partielles tansfert de la chaleur par

conduction est de type parabolique:

0T _0k, 0T 0k, 0T 9k, aT 0°T 0°T 0°T
= —+ + —+ +

— — K +K K Eqg. llI-78
ot ox ox  dy dy oz oz oxk vayr Kz (Eq. 111-78)

Le schéma de Dufort-Frankel est une approximationsdcond ordre et il est
inconditionnellement stable. La solution par unethude de différences finies requiert la

discrétisation des dérivées en suivant la régléigds pour une quantité fictive:

dA/ dx=AA/Ax=[A(j +1)- A(j -1)]/2ax (Eq. 111-79)
et

dA?/dx? =[A(] +1)-2A(j)+ A(j -1)]/ ax? (Eg. 11-80)

Par application du schéma de Dufort-Frankel pourrdaolution de la dérivée

temporelldT ™ —T™)/24t, la relation suivante est déduite :
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_ 2
T (1 3aan—1 + (ZA”—AXJ(DXJXl +D,T, + D, T, + D, T, + D, T, + Dzszz)

1+3a 1+a o
(Eq. 111-81)
ou
a=2(D, +D, + D, JAt /3%
DX1:(KX1+KX)/2 ; Dy, :(KX2+KX)/2 ; D, :(KX1+2KX+KX2)/4
Dy, :(Ky1+Ky)/2 ; Dyo =(Ky2 +Ky)/2 ; D, =(Ky1+2/(y +Ky2)/4
D, =(k,+k,)I2 ; D,, =(k,, +k,)I2 ; D, =k, + 2, +k,,) 4
k,=k(n-1) ; k,=«(n+1) ; k,=«(n) nétantx, y, z (Eq. 111-82)

L’équation Eq. 11I-81 tient compte de I'anisotrolgetérogénéite) des diffusivités.
l11.7.2. Solveurs fondés sur les méthodes d’éléments finis

[11.7.2.1. Logiciel libre : OOF

OOF est un logiciel de calcul destiné aux scieqiifis des matériaux qui veulent
calculer des propriétés macroscopiques a partinatjes de structure [80]. Ce logiciel public
est développé au sein de National Institute of ¢eteds and Technology (NIST) a la base de

la technique EFs. Figutd—17 montre la fenétre principale du logiciel.

Dans sa premiére version, OOF se compose de degxapnmes en coopération :
ppm2oof et oof. Le premier programme (ppm2oof)dg images de formaipm (Portable
Pixel Map) et affecte les propriétés du matériax @igpositifs dans I'image. La mission du
deuxieme programme (oof) est de conduire des expeas virtuelles sur les structures de

données créées par le ppm2oof pour déterminerdgsigtés macroscopiques souhaitées.

On importe I'image dans ppmz2oof, et on applique des méthodes proposées pour
déterminer les deux phases : solide et vide suppase toujours travailler sur des matériaux

poreux.

En fait, le systeme d’exploitation requis pour amitiel (LINUX) impose des

97



Chapitre 11l : Méthode de Boltzmann sur réseau edi@isation numeérique

contraintes de travail. L’application des condii@ux limites aussi.
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Figure 11I-17 : Fenétre principale du logiciel OOF2.

[11.7.2.2. Logiciel commercial COMSOL Multiphysics

COMSOL Multiphysics est un logiciel avancé poumadélisation et la simulation de
phénomenes physiques décrits par des systemesatt@tgl aux dérivées partielles (EDP)
résolues par éléments finis. Ce logiciel inclutagiteur CAO complet ainsi que des solveurs
performants qui permettent de traiter des problédeetaille importante tout en convergeant
rapidement vers le résultat. Une interface graphigpide et interactive fournit a l'utilisateur
différents moyens pour décrire un probleme en 1D,e? 3D. Il a en outre I'avantage de
permettre un couplage et une résolution simultadese équations provenant de domaines
physiques trés différents. S'ajoute a cela deshibitges optimisées de visualisation et de post-
traitement des solutions qui font de FEMLAB (ancirem du logiciel) un outil complet et
polyvalent [81]. Un avantage trés important de aogiciel c’est que [l'utilisateur peut se
concentrer sur le modele et n'a pas besoin de coersdu temps a résoudre les équations,

construire les lignes de programmation, ou visealiss résultats.

La Figurelll-18 montre la fenétre principale du logiciel CEKaL.
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Figure 111-18 : Fenétre principale du logiciel COMSOL Multiphysics.

Dans la version 3.5.a, COMSOL Multiphysics a laamate de traiter des applications

spécifiques a travers ses divers modules déja ibgachant que le couplage des difféerents

modules permet de simuler plusieurs phénomeneséatentemps et pour le méme domaine
de calcul [82].

Ce logiciel, au travers ses différentes versioss,ti@s efficace. Le seul probleme,

pour notre domaine de travail, c’est que I'impodatdes images de structures réelles n’est
pas prévue.

111.7.3. BR et la méthode de calcul en volumes finis

La méthode des volumes finis ou volume de contedt une méthode numérique

basée sur l'intégration des équations du trangporgouvernent les écoulements des fluides
et les transferts de la chaleur. L’équation géeédaltransport s’écrit pour une propriété
% +div(pgu) = div(rwgradqo)+ S, (Eq. 111-83)

ou r, est le coefficient de diffusion &8, est le terme source.

Les schémas hybrides BR-VF ont été proposés datigtdeature dans le but de
coupler les dynamiques de fluide (en utilisant whésna BR) simultanément avec les

phénomenes thermiques (en utilisant un schéma MNFFigurelll-19 représente un réseau
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hybride BR-VF. Ce couplage permet de réduire leptewhe calcul engendré par une double
population tout en bénéficiant de la souplessenieyrar les méthodes classiques.

Sans entrer dans les détails de la méthode desnesldinis, citons les travaux de
Mishra et al. [54, 55, 57] destinés surtout a birporation de I'effet du rayonnement dans le
calcul des phénoménes thermiques, et les travauxedama et al. [38] qui sont destinés a

étudier le probleme de solidification (le changetEnphase).
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Figure 111-19 : Représentation d'un réseau hybride BR-VF (référence [54].)

111.8. Conclusion partielle

Dans ce chapitre les méthodes numériqgues de maitigtisd’'un milieu poreux et
notamment la méthode de Boltzmann sur réseau énalimrdées. La méthode BR est une
meéthode de calcul numérique proposée pour la stronlale dynamiques de fluide et la

thermique par I'équation de Boltzmann.
De facon générale, la méthode de Boltzmann suauvésemporte trois volet distincts :
1. Le réseau : la grille.

2. Les distributions a I'équilibre.
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3. L’équation cinématique pour la collision.

Cette méthode a été exposée en détail avec unlrdppihistoire de la méthode,
'approximation BGK, les différents modeles et cibiaths aux limites applicables.

Cette méthode prend place parmi les solutions ngoes efficaces des problemes
complexes. Son aptitude a la “parallélisation” pefrriioptimisation et l'adaptation aux
machines de calcul. Certains chercheurs ont déjé@laj@pé leur propre logiciel adapté a leur
probleme spécifique [13, 14, 83, 84, 85, 86].

Cette méthode, qui connait un développement rapileere cependant des erreurs du
fait de sa nature numeérique. Les sources derrguéyues sont cumulées, lors de la
discrétisation temporelle et spatiale [30], I'apption des conditions aux limites [87] et la
compressibilité.

D’autres méthodes numériques possibles sont lesrehde Différences Finies (DF),
Eléments Finis (EF) et Volumes Finis (VF). Le cagd entre la méthode de Boltzmann et
une de ces méthodes est possible et permet pampbxéem traiter la dynamique d’un fluide
par BR et la thermique par un schéma discrétisé.

Il est montré que, pour notre cas d’étude, la n##hBR se préte au traitement de
notre probleme au prix d’une programmation relatieat simple, tout en présentant avec
'avantage de traiter les géométries complexesmpes les milieux poreux et les matériaux

bicouche ce qui sera le sujet du chapitre prochain.
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V. Etude numérique des proprietés physiques

des materiaux poreux

I\VV.1. Introduction

Le but de ce chapitre est d’exposer les résultatd’ekploitation des simulations
exécutées par la méthode BR, décrite au chapitrécédent, en configuration
bidimensionnelle dans un premier temps. Pour mon&evalidité de cette méthode on
comparera nos résultats avec les solutions anabgigisponibles dans la littérature pour des
problemes simples et connues. Pour cela, quelgueapes sont présentés sur I'écoulement
de Poiseuille, la convection naturelle dans unet&asarrée, le transfert thermique par
conduction dans un matériau bicouche et enfin desnples bidimensionnels en milieu

poreux.

Dans un deuxieme temps, évoluera de la représamthitimensionnelle a I'espace
tridimensionnel en utilisant la procédure de retmesion détaillée au chapitre Il. Ce passage
nous permet I'exploitation d’'un outil numérique pre a I'estimation de la perméabilité et la

conductivité thermique des domaines reconstruit3zn

Dans tous les cas étudiés, les fonctions de disimi de la masse et de la température
sont initialisées a leurs valeurs d’équilibre etitasse dans le domaine est nulle. La condition
des bords périodiques est, sauf cas particuligrsads dans le texte, appliquée aussi dans

toutes simulations effectuée sauf cas précis.

IV.2. Relations caractéristigues essentielles d’'un

eécoulement

De maniére générale, un écoulement est décritegagéduations hydrodynamiques de
base [1, 2] qui sont :
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1- L’équation de continuité
d,0+0(pu)=0 (Eq.IV-1)

qui exprime la conservation de la masse. Dans éeiation,p est la masse volumique du
fluide et u la vitesse. Un cas spécial est I'écoulemianbmpressibledans lequelp reste

constante ett.u=0.
2- L’équation de la quantité de mouvement
p[atu+(u.D)u]:—Dp+D.|‘| +00 (Eq.IV-2)

qui décrit la conservation de la quantité de mousamicip est la pression] est la matrice
de contraintes appliquées au fluideg st 'accélération due aux forces externes y canigr

gravité.

3- L’équation de la conservation de I'énergie
dad
Pt p(0u)=0.(x0T)+® (Eq. IV-3)

ou T est la températureék le coefficient de la conductivité thermique duidiey, @ est la

fonction de dissipation visqueuy,= c,dT etc, la chaleur spécifique.

Pour un fluide dinewtonien les contraintes visqueuses de I'équation (Eg. )\¢eht

directement proportionnées a la derivée de la #éldd; =d,u; ce qui donne en résultat

I'équation deNavier-Stokes:
9, (pu)+0puu) = -Op+ p0%u + oy (Eq. IV-4)

ou u est la viscosité dynamique du fluide. Dans lectan fluide incompressible :
atu+u(u.D):—%Dp+vD2u+g (Eq. IV-5)

Le termev = u/ p est la viscosité cinématique du fluide. En généeal équations (Eq. IV-1)

et (Eqg. IV-2) sont indépendantes de la températarqui permet de les résoudre séparément
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de I'équation de I'énergie.

L’équation de Stokes décrit un écoulement stationnaire avec des failideses

d’inertie.
0=-0Op+ uJ%u+ pg (Eq.IV-6)

Cette équation a une grande importance lors dadétd’un écoulement dans un milieu
poreux surtout quand les valeurs de vitesse degrdrres petites (nombre de Reynolds petit
< 10). On voit bien que la pression dans un tetesye est directement proportionnée a la

vélocité, par conséquent I'écoulement sera symedrimais aussi, laminaire.

I\VV.3. Ecoulement de Poiseuille

La solution analytique exacte de cet écoulement@shue; ce qui permet de valider
les résultats numériques de simulation. Prenondconlement plan dans un tuyau de section
rectangulaire fixe et de longueur infinie présesérigurelV-1. Le schéma D2Q9 classique
est proposé pour simuler cet écoulement. L'écoulenhe Poiseuille, en régime stationnaire,

entre deux parois planes, admet une solution agaé/tle la forme :

Ap 2 2
u=2P (32 - Eq. V-7
¥ ( y ) (Eq )
avec .
pP=p, ——Al_p X (Eq. IV-8)

Dans ces éequations, la chute de pression/gst p, — p,,, OU, Pin €t Pour SONt

respectivement les valeurs des pressions imposdesteéée et a la sortie du domaine de

calcul,. La vitesse au voisinage des parois e$t myl= 0 quandy = +a tandis que la vitesse

. o 3 . .
maximale au milieu de tuyau,, =§umoy quandy =0. La condition de non glissement est

garantie par l'application de principe de rebondr pandard aux parois. La valeur
adimensionnelle de la viscosité de cisaillemenfiggée de fagcon que I'on obtienne un temps

de relaxatiomr =1.
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be-Poiseuille be-Poiseuille

Yy "
S

Figure IV-1 : Configuration bidimensionnelle de I'écoulemat de Poiseuille et conditions aux
limites appliquées. La taille du réseau est 200x5ixels.

La taille du réseau de la grille considérée es2@@x50pixelsou unpixel correspond
a I'espacement du résetaxi=1. Cet espacement est fixe et, en général, égahauyp temps

en réseau, fixe aussht = . 1

Apres avoir défini le réseau et le temps de relaratie domaine est initialisé a la

valeur adimensionnelle de masse volumiguel. Le calcul commence et les itérations

propagation/collision se poursuivent avec la véaifion des conditions aux limites a I'entrée
et & la sortie du domaine. Le critere de convergete ce probléme est donné par la

condition :

Z‘u_(_ml) —um
i | ij
L <10° (Eq.1V-9)

(n+1)
Z‘”ij
i

ou n représente le nombre total d’itérations acheviéesgetj indiquent la position d’'upixel
en réseau selonety. Le calcul s’'arréte lorsque cette condition esitfte.

La solution exacte de I'équation Eq. IV-7 est upfprparaboligue comme l’illustre

FigurelV-2. L’accord entre les résultats numériques solation analytique est évident.
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Figure IV=2 : Profile analytique (ligne continue) et numéique (les carrés) de la vitesse
horizontale d’un écoulement de Poiseuilldu: unité de largeur du réseau gixel).

En fait, une correction de 0.5 suivant I'aXest a faire car, en réalité, la position des
parois ne coincide pas exactement avec les nceudgrde mais elle est a mi-chemin entre

les nceuds de bord et les nceuds de voisinage [3, 4].

IV.4. Simulation BR dans un milieu poreux

La perméabilité est une mesure de la facilité dsage du fluide a travers un domaine
ou une structure. Dans le cas d’un écoulementtdgariun nombre de Reynolds tres faible de
I'ordre de < 10, la relation la plus importante pdécrire le transport de fluide dans un milieu
poreux est la loi de Darcy [5]:

q= —EDD (Eq.IV-10)
7

ou, q est défini comme le débit volumétrique du fluidensl le milieu poreux [kg.Hj et k

est le coefficient de la perméabilité Jnyui mesure la conductivité d’un matériau poreex d
I'écoulement. Ce coefficient dépend de la porosigé]a distribution et taille des pores et de
linhomogénéité de la matiere [6]. La loi de Damyeté introduite a I'origine comme une
relation empirique fondée sur les expériencesdaste un écoulement stationnaire dans un

filtre de sable vertical. Elle est aussi consid@@ame I'équation simplifiée de Stokes.

Soit, par exemple, le milieu poreux présenté darsidurelV-3. Il s’agit de I'image
de la microstructure de silicium feuilleté, obterpar microscopie électronique a balayage
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MEB (FigurelV—3-a). Apres l'acquisition, cette image est &aitde maniere a distinguer les
zones fluides des zones solides (Figwe3-b). Cet exemple a déja été étudié par le lebic
COMSOL Multiphysics basé sur la méthode d’éléeméinis [7]. Pour simuler I'écoulement

d’eau, on impose un gradient de pression a I'emgtéela sortie du domaine.

La taille du domaine présenté en Figiwve3-b est 552x27@{ixelsavec une longueur

de référence de 640 microns, soit un espace ergnecbud#\x = 1164m qui correspond a un
écart adimensionnel déx =1 dans le réseau Boltzmann. Dans le réseggny,prend la valeur
adimensionnelle de 1. Un gradient de pressiomgsbsé aux limites avex, > o, avec une

vitesse initiale nulle dans le domaine, ce qui prau fluide de se propager vers la sortie. La
condition de rebond pur est appliquée aux surfa€rsappliquant le modéle LB-D2Q9, les
variables inconnues a I'entrée et a la sortie dualoe de calcul sont calculées en utilisant les

données du

TableaulV-1 et les relations Eq. Ill-11 et Eq. 1ll-12 polar masse volumique et la

vitesse macroscopique déja mentionnées en chélpitre

La loi de darcy est valable pour des nombres ded&akn <10 [2, 5] ce qui est le
cas dans notre domaine de calcul. Rappelons qnerabre est défini comme le rapport entre

le libre parcours moyen et une longueur de référeeprésentative :

KN = A/ A (Eq.IV-11)

(@) (b)

Figure IV=3 : Exemple d’un matériau poreux : (a) image MEBet (b) image traitée et préte a
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I'exploitation numérique (pour I'origine de cette image voir référence [7]).

Tableau V-1 : Relations appliqguées comme conditions auxtiites a I'entrée et a la sortie du
domaine présenté en Figurdv—3-b.

Entrée

connues non connues

U =pn —(fo+ T+ T, +2(f,+ o + 1))

o for T, fa f,=1+3u,

fy T 17 fo=f,+1(f, - f,)+iu,

fs = fa +%(f2 - f4)+%ux

Sortie

connues non connues

Uy = =Pt (fo+ T+ £, +2(f, + £ + 1))

Pow> Tor T2 T
f,, T, Ty

f,=1f—-2u

wln

X

f; = f5+%(f2_f

1
6 X

2) 35U
fe = f8+%(f4_ fz)_%ux

On montre en FigurB/—4 les contours d’iso-vitesses horizontales rasu par (a) le
logiciel COMSOL Multiphysics et par (b) le modeRBR). FigurelV—4-c présente les méme
résultats mais pour un réseau de 276x1i28ls

Un milieu poreux est caractérisé par sa perméalgiinluée a partir de la loi de Darcy.
En remplacant chaque variable par la valeur adimenslle correspondante du Tabldau

2, la perméabilité adimensionnelle est donnée par :

2

k=
ReAp

(Eq.IV-12)
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(€) X

Figure IV—4 : Contours de vitesse horizontale calculés patOMSOL Multiphysics (a) et par un
modele BR de taille 552x27@ixels (b) et 276x13&ixels (c).

Tableau V-2 : Définition des variables adimensionnellesAx, At, Amsont les constantes du
réseau (longueur, temps, masse).

Ax=L/(N-1)
At =(c,/cl)Ax
u' =u(Ax/At)

U' = U(AX? | At)

P = (pdm)/ Ax?
Ap' = (ApAM) /(AXAL?)

Dans le cas étudié, la variation de la perméatslitdonction du gradient de pression
est tracée en Figuly/-5. Il est a remarquer que la perméabilité vaugour d’'une valeur

moyenne qui peut étre considérée comme sa valgumpastique. Cette valeur doit étre
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indépendante de la valeur de la viscosité et desiranumériques liées au réseau BR. Figure
IV—6 montre gu’il en est bien ainsi : I'effet deV&cosité sur la variation de la perméabilité

reste négligeable pour un écoulement visqueux.

4
3.5
L
o 3
=
2] — * ¢ —
S 2]
©
Neb) 15 ,
E
o 1
a
0.5 {
0 ‘ ‘ " " ‘
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2

Gradient de pression

Figure IV=5 : Variation de la perméabilité adimensionnelleen fonction du gradient de pression.
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Figure IV-6 : Variation de la perméabilité adimensionnelleen fonction de la viscosité.

IVV.5. Etude du transfert thermigue par conduction dans

un matériau bicouche

La modélisation des matériaux composites ou cénaasiq fait I'objet de nombreuses
études [8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15]. Les modateposés surestiment souvent la valeur de la
conductivité thermique effective (CTE) des matéxiagiudiés et ne dépendent que de la
porosité ¢=1-V_/V,, ou V, représente le volume du solide dans le milielgt est le

ot
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volume total du milieu étudié, cela signifie gu’ilee prennent pas en considération la
microstructure du milieu poreux (taille des poresdistribution des pores et I'orientation).
Dans la suite on parle des principaux modéles nerde prédire la CTE de matériaux

hétérogenes. Deux grandes familles de modéles peétre différenciées [16] :

1- Celles qui ne prennent pas en considération lfater solide/solide (solide/fluide) : ce
qui revient a considérer que l'interface ne counstjtas un obstacle a la propagation de
la chaleur. Tablealv—3 résume quelques modeéles empiriques ayant patirde
déterminer la CTE d’'un milieu hétérogene. Le flaermique est supposé horizontal.

FigurelV—7 trace les valeurs déduites de ces relatior@reques pour un matériau bi-

phasique de rapport de conductivigé «, =1:100.

2- Celles qui prennent en considération I'influencel’dgerface en lui attribuant une
valeur de résistance thermique appelée résistdrarenigue de contact (RTC) [17,
18] : cela nécessite la prise en considérationintedface et engendre une difficulté
supplémentaire de calcul et par la méme un tempgsidel accru. La référence [18],

propose un schéma basé sur le modele BR et tiemiteade cette résistance.

100

——séries

- parallele

-o— Maxwell Euken
-+ TME

— Rayleigh

80 A1

CTE (W/m.K)
<)
o

A |- A

N
o
r L r r

20 1

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

fraction volumique

Figure IV=7 : Conductivité thermique effective en fonctionde la fraction volumique d'un
matériau bi-phasique «; : k<, =1:100.
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Tableau V-3 : Modeles théoriques proposés pour déterminda conductivité thermique
effective d’un milieu hétérogene caractérisé par dex valeurs de conductivité thermiquexy, &, .

¢, @ etant la fraction de volume de chaque phase (noat/ou blanc) dans le domaine.

modeéle représentation relation théorique
. iy KK,
Modéle en séries Ky =———
KZQ + Kl%
Modele en paralléle Ky = @K, + @K,
s0coee
R e0oco0eoe ¢{K +t@PK,——
Modele de Maxwell- ecocoe0e P +2/(1
E NN NN eff = 3K
Eucken o0 co0o0e q+@
eecscee K, + 2K,

Théorie du milieu Ky = Kest + Ky = Kegt

] a =
effectif Ky + 2K o Ky, + 2K q
eceecoeoe
X EEE K K+K+¢2(K—K)
Modéle de Rayleigh :::::: Keff:KlK2+K2_ (KZ_Kl)
[ BN BN BN BN BN J 2 2 @ 2 !
e0coe e

Dans la suite, on comparera nos résultats BR tlygieravec les solutions analytiques,

les résultats des relations empiriques et le leBieOMSOL Multiphysics.

IV.5.1. Comparaison avec la solution analytique

Le cas du flux de chaleur par conduction dans deilieux différentes est considéré
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en FigurelV-8. Les surfaces en haut et en bas sont adialetitpandis que la température a
'entrée T; est maintenue supérieure a celle a la sditieLa solution analytique prend la
forme [19] :

T,- ’iz *%*AT 0<x<l/2
K, tK
5 2K1T1_(K1_K2)T2_ Ki X *AT h/2<x<| 4 :
K, + K, Kotk, |12

ou T est la température localg,,x, la conductivité thermique des milieux 1 et 2 est la

largeur totale du milieu étudié.

T1>T2 3 T2
k1 -

0.5/ 0.5/

Figure IV=8 : Domaine de deux matériaux avec deux valeudifférentes de conductivité
thermique k; 1k, =1:2.

FigurelV—9 montre trace la température dans un plan pelipelaire a la direction du
flux thermique. Le comportement linéaire est préitu,accord entre la solution analytique et
les résultats de la simulation par la méthode BRessarquable. La Figul®—10 représente

la distribution de la température dans le domaoresiciére.

IV.5.2. Comparaison avec les relations empiriques

Pour plus de généralité, on a choisi de compasardeultats obtenus par notre code de
calcul avec les valeurs obtenues par l'applicati@s relations empiriques présentées au
TableaulV-3. Le TableaulV-4 est établi pour le cas d’un modele série eindmodéle
paralléle.
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analytical

Figure IV=9 : Comparaison entre la solution analytique dd’équation Eq. IV-21 (ligne continue)
et les résultats de la simulation par la méthode BRcercles).
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Figure IV=10 : Distribution de la température dans le doméane étudié en FigurelV-8.

Le milieu étudié se compose de deux matériaux temfractions volumiques sont
identiques. La conductivité thermique est pour le premier matériau ek, pour le
deuxiéme. D’autres rapports de conductivités somtsageables [20] mais au détriment du
temps de calcul nécessaire pour atteindre la cgemee. On peut estimer la conductivité

thermique équivalente par la relation :
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) qu.dA
_ATjdA

K o (Eq.1V-14)

ou gest le flux thermique a travers une section d’'ungase dA soumis a un champ

thermique AT de longueurL. Cette valeur doit étre indépendante de la vanatie la

température.

Tableau V-4 : Comparaison pour la conductivité thermique dfective entre les valeurs estimés
par des relations empiriques et celles calculés p& code BR.

modéle paralléle modéle série
K, K,
estimé W.rit.K™* | calculé W.nit.K™* | estimé W.rit.K™* | calculé W.nit.K™*

1:2 1.50 1.50 1.333 1.335

1:5 3.00 2.992 1.667 1.671
1:10 5.50 5.506 1.818 1.827
1:50 25.50 25.505 1.961 1.969
1:100 50.50 50.498 1.98 1.986
1:1000 500.5 500.14 1.998 2.011

On remarque la similitude entre les résultats niqués et les valeurs théoriques,
cependant, ces deux modeéles théoriques ne remasqrds la réalité exacte d’'un milieu

poreux et donc un autre cas de validation est sares

IV.5.3. BR et le logiciel COMSOL Multiphysics

Une étude de comparaison entre les résultats detBiRux obtenus par le logiciel
COMSOL Multiphysics est proposée dans la suitedbmaine présenté en Figuké-11 est
considéré en définissant deux milieux 1 et 2 avex fuaction volumique de 0.874 et 0.136,
respectivement, et une conductivité thermiquexde 25 W.m*.K™* et x, =25 W.m*.K™,

En appliquant la relation du modele du milieu eifex (voir TableaulV-3), on trouve
théoriquement une valeur de CKg, = 20.98655W.m"K™,

122



Chapitre 1V : Etude numérique des propriétés phuesgles matériaux poreux

milieu 1
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Figure IV=11 : Domaine étudié par le logiciel COMSOL Multiphysics et le code de calcul BR.

L’exploitation correcte de ce domaine a l'aide dgitiel COMSOL Multiphysics
nécessite la définition d’'un maillage adaptativiimé@ autour du milieu 2 pour diminuer la
source d’erreurs comme le montre Figivel2-a, alors que pour le code BR, un réseau de

513x513pixelsest défini afin de bien représenter la totalitéldmaine, Figurév—12-b.

(@)

*as?

(b)

Figure IV=12 : (a) Maillage du domaine par COMSOL Multiphysics ; un effort supplémentaire
est demandé pour définir le maillage adaptatif autor du milieu 2. (b) Domaine par BR ; le
milieu 2 n’a plus la forme circulaire a cause de éffet de pixellisation.
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Les contours de la température sont tracés enddiguf3 pour la méthode EF et BR.

La valeur de la conductivité thermique estiméelpanéthode EF est,, = 20.339 W.m* K™
et par la méthode BRk, =20. 43%V.m1.K?: La seule interprétation de cette légére

déviation de 0.5% entre les deux résultats peet d@tribuée a la méthode de discrétisation

suivie par chagque méthode de calcul.

Figure IV=13 : Contours de la température dans le domainétudié (& gauche) par la méthode
EF et (a droite) par la méthode BR.

IVV.6. Simulation thermique BR dans un milieu poreux

Un des modeles théoriques proposés pour traitenilieu poreux déja présenté en
Figure IV=3 est la théorie du milieu effectif (voir TabledvV—3). Ce modele est destiné a
traiter des milieux binaires avec des géométrianptexes et son application a notre cas
donne une valeur théorique de la CTExde =1.  ¥0&".K™ pour x, = 05 W.m™ K™ (les

pores) etk, =25 W.mtK™? (solide). Alors que avec la méthode BR cette wvalest

K, =0.9506 W.m".K™. Les contours de la température a travers le dwmsont présentés

en FigureV-14.
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Figure 1IV=14 : Distribution du champ thermique a travers un milieu poreux pour
Kk, k, = 05/25.

Pour le cas ou le solide est considéré comme mawaiducteur par rapport aux

pores, le champ thermique sera modifié et la valeéwrique de la CTE devient,, =1.405

W.m K™ pour x, = 25 W.m* K* et x, = 05 W.m™.K™. Par simulation BR on trouve une

valeur dek,, =1 2922W.m"K™. Les contours de la température a travers le duemsont

présentés en Figutg—15.

Figure IV=15 : Distribution du champ thermique a travers un milieu poreux pour
Kk, /k, = 25/05.

IV.7. De [I'espace bidimensionnel a [I'espace

tridimensionnel

La reconstruction d’un milieu poreux tridimensiohest d'une grande importance
pour une vaste variété d'applications dans des dmwavariés tels que l'ingénierie, la

biologie et la science des matériaux [21, 22]. tracture obtenue peut étre utilisée pour
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prédire les propriétés de transport a I'aide dedeates empiriques [23] ou par simulation par
moyen d’'une méthode de discrétisation de type rdiffées finies, éléments finis, volumes

finis ou la récente alternative de Boltzmann saeaél [11, 24].

La microstructure particuliére des matéria@xamiquesporeux joue un role principal
sur la détermination de leurs propriétés physicqgmsme la perméabilité et la conductivité

thermique, qui constitue notre domaine d’intérétifg@yié.

La reconstruction d’'un milieu hétérogéne présentdes propriétés stochastiques

caractérisées par des fonctions statistiques agtamhele importance pour plusieurs raisons :

* Les géométries tridimensionnelles digitales d’'untémiau poreux sont difficiles a

obtenir de facon directe expérimentalement.

 Une seule image bidimensionnelle représentative laustructure suffit pour

remonter a la structure tridimensionnelle.

Le critére le plus important pour juger la procé&dde la reconstruction stochastique
est sa capacité de reproduire la connectivité dehkse étudiée dans le matériau d’intérét
[25]. Une des mesures numériques appliquée esidbéla surface volumique décrite dans

cette these.

Citons par exemple, la reconstruction du milielspréé en Figur®/—16. Il s'agit de
'image binaire de la microstructure du carburesidieium avec une porosité de ~40% et sa
corrélationS, pour une longueur de référeriRe 24. Rappelons que :

d

ESZ(r)‘“O =-s/(2D) ; D=3 (Eq. 1I-11)
et en comptant la surface d'interface de chagquelappartenant a une phase de référence, on
trouve a la fin de la reconstruction une valeursde0.412 qui donne une valeur de dérivé de
0.0687. La comparaison avec la pente de la co&bévaluée a 0.0687 montre un excellent
accord et témoigne de la bonne qualité de la strecctridimensionnelle résultante de la
reconstruction. La Figur®/—17 est la structure tridimensionnelle résultatela procédure

de la reconstruction stochastique. Il s’agit d’uwmaine de 167voxelsavec une taille de

~300 2.
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Figure IV-16 : Image binaire de SiC avec une porosité estimée de ~40% (référence [28})la
fonction de corrélation 2-points correspondante.

Figure IV=17 : Structure tridimensionnelle résultante de & reconstruction du milieu présenté en
Figure IV-16.

La structure résultante de la procédure de reami&n peut servir pour une
estimation ultérieure des propriétés physiquesydteme étudié a I'aide d’un outil numérique
approprié. Supposons que I'estimation de la comdtethermique effective CTE du milieu

déja présenté en Figuhe-18 est souhaitée, et que la conductivité theomides disques est
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de 1 W.nt.K? et de 10 W.it.K™ pour l'autre phase. La valeur de la CTE estimé&elga
modéle de Maxwell-Euken (Tabled\/—3) conduit & 4.198 W.nmi*.K™. L'application du
champ thermique selon une des trois directionscipates en gardant les deux directions
restantes adiabatiques conduit & la valeur de |&,Gbnnée dans le Tabledd-5. La
simulation s’est effectuée a I'aide d’'un outil nuigée basé sur la méthode de Boltzmann sur
réseau BR-D3Q15.

TableaulV-5 : Valeur de la CTE du milieu présenté en Figuell-19 ; «,/k, :10/1.

_ _ CTE
Direction 1
(W.m—.K™)
X 3.9923
3.9859
Z 4.0152

On remarque que lisotropie est légérement perdames de domaine reconstruit.
L'amélioration de l'isotropie de la structure restmite peut aussi se faire en balayant

d’autres directions que les trois directions orthraes principales [26, 27, 28].

D’un point de vue pratique, si la structure tridim®nnelle résultante de la procédure
de reconstruction présente des propriétés physigustucturales trés proches de celles du

milieu de référence, il est possible de consid@reeconstruction comme étant convenable.

Dans la suite de ce chapitre, nous présenterones$estats 3D obtenus dans le cas
d’écoulements isothermes de facon a déterminer dangabilité et nous abordons
linvestigation thermique des milieux poreux avesup objectif de but de déterminer la
conductivité thermique effective.

IVV.8. Transport de matiere

Généralement, I'étude expérimentale de linfluedes pores sur les propriétés des
matériaux poreux nécessite d’effectuer plusieursumes ce qui est long et par la méme

onéreux en temps de calcul.
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La détermination de la perméabilité par voie inctieeest ainsi justifiee de point de
vue économique, en outre cette solution est plisaeé que la détermination par voie
expérimentale en raison de la nature hétérogéne na@®riaux poreux qui impose

I'exploitation de différents échantillons pour nmimiser l'incertitude de la valeur mesurée.

Les modeles analytiques sont proposés dans letifté comme une alternative pour
une estimation de la perméabilité. En effet la peabilité est un paramétre important a
I'échelle macroscopique en ce qu’il représente dasactéristiques du fluide et du milieu
poreux a I'’échelle microscopique. Une des relatiengiriques utilisée est I'équation de
Kozeny-Carman [29, 30, 31] qui exprime la permé@bik [m? comme une fonction de la

porosité¢ et de I'air de la surface volumique[m™] :

_y _
= e (Eq.IV-15)

ou C est le coefficient de Kozeny, typiqguement égal a 2

Dans ce qui suit, on présente les différents rétsutte simulation BR-D319 effectués
sur des configurations 3D. Tout d’abord, le codevadidé sur I'écoulement de Poiseuille,
puis les résultats de la perméabilité sont compaves ceux analytiquement disponibles,

enfin le cas d’un matériau céramique poreux serdiét

IVV.8.1. Ecoulement dans un tube par simulation LB D3Q19

Dans un régime stationnaire, la solution analytique écoulement dans un tube est

connue [2, 5, 32]. Elle est donnée par :

_ Dp _ _
uz_4—ﬂ|_z(R2 r2) (Eq.IV-16)

avec une vitesse de valeur maximum le long de IAx@onné par:

J _OpR?

=2l (Eq.IV-17)

u, la vitesse associée a la direction de I'écoulem#pt L, le gradient de pression appliqué,

L la viscosité dynamiqueR le rayon du tube et la distance du centre du tube vers le bord.
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La FigurelV—18 montre la comparaison entre la solution angg d’'un écoulement
dirigé par un gradient de pressid@p/L dans un tube et le résultat de la simulation BR-
D3Q19. La taille du réseau e38x33x51 voxels Il s’agit du profil de la vitesse le long d’'un

plan paralléle a la direction de I'écoulement.

0.0045
‘ A BRD3Q19 — = Analytique ‘
0.004 A Py
A
0.0035 1 {‘{‘ hl\‘x
T A
3 A
& 0.002 - A\
£ A
0.0015 A , \
# \
0.001 1
X \
0.0005 A1 \
0 A" —:
0 5 10 15 20 25 30 35

Figure IV-18 : Comparaison des profils de vitesse verticalentre la solution analytique et le
résultat de simulation BR pour un écoulement de Pseuille dans un tube.

Dans ce calcul 10000 itérations qui sont considéo@&enme suffisantes pour obtenir
un régime stationnaire. Néanmoins, la relation B9 est applicable comme critére de
convergence. Le domaine a été initialisé avec uassm volumique de 1, et un temps de
relaxation est 1. Une chute de pression de 0.00666imposée selon I'axe z a I'entrée et a la
sortie ou les conditions périodiques sont maintenlieest clair qu’il y a un bon accord entre

la solution analytique et les résultats obtenudgamulation BR D3Q19.

IVV.8.2. Ecoulement dans un cube rempli de spheres périesliqu

Considérons en Figur®/—19 un réseau se composé de sphéres reparties sl
modele cristallin cubique simple. Le diamétre daqiie sphere edD. Pour determiner la
permeabilité, il suffit d'isoler une cellule d’ugitde taille®, FigurelV—19-b. Il s’agit d’un
systeme de référence dont les valeurs de la peilitéad des coefficients de force trainée

sont connues. [33, 34]. La solution analytique egmbléme est donné par I'expression [35,
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36] :
L3
k=F,| — Eqg.IV-18
d(6 J (Eq )
C,
= Eqg.IV-19
L= (Eq )

ou, u est la viscosité dynamique du fluidea=D /2, U la vitesse moyenne le long de la
direction de I'écoulementF, = f(C, xtant la force de trainée reliee dont le coeffitie

dépend de la géométrie concernée [33, 34].

Un gradient de pression est maintenu selon la tihrecZ tandis que la condition de
périodicité est appliquée selon les deux autresctions. Les résultats de la perméabilité par
simulation sont résumés au Tabldgu6 pour différentes valeurs de et D.

(b)

Figure IV=19 : (a) Cube rempli par des sphéres monomodalegh) Cellule unitaire avec une
sphere centrée.

I\VV.8.3. Ecoulement dans un milieu poreux reconstruit

Reprenons I'exemple décrit en FiguPé—16. Il s’agit d’'un matériau céramique

poreux. Le domaine reconstruit développe une serfatumique des = sxVoxelSizem™.
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Dans le TablealivV—7 figure la pérmeabilité calculée par la relatibe Kozeny-Carman (Eq.

IV-15), et par simulation BR-D3Q19, comparée aulewes expérimentales de la référence

[23].

Tableau V-6 : Comparaison entre les résultats analytiquest ceux de simulation BR-D3Q19

pour la perméabilité d’'une matrice de spheres péridiques.

Diameétre de Longueur de k théorique k par Ecart
sphére cellule [37] simulation BR
22 21 0.67098 0.70216 4.6%
66 63 6.1671 6.1155 0.8%
112 107 17.978 17.874 0.6%
138 131 25.114 24.902 0.8%

Tableau V-7 : Comparaison de la perméabilité mesurée paraie expérimentale [23], estimée
par voie empirique et calculée par simulation BR.

taille du| aire de la surface k expérimentale| k de la relation K-G k par simulation
réseau volumique [23] [Eg. IV-15] BR-D3Q19
Voxel m* m? m? m?
08’ 1.65x10" 1.18x10% 8.94x10"
122° 1.62x10" 9.4x10" 1.22x10% 8.65x10"
140° 1.64x10" 1.19x10% 9.12x10"

Le résultat de la reconstruction sert d’'entrée plbautii numériqgue basé sur la
méthode BR-D3Q19. Lors de la modélisation de I'émment dans ce milieu poreux, et a
l'interface solide/pore, la condition du rebond mst imposée. Une chute de pression est

imposée a l'entrée et a la sortie du domaine sédsle Z tandis que les autres parois sont

soumises a la condition de rebond pur a mi-cheirénTableaulV-8 donne les relations

appliguées comme conditions aux limites a I'entéie en suivant le processus détaillé au
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chapitre Il et donne des termes de correction ienés dans le travail de Hecht et Harting
[38] qui ont été utilisés.

Tableau V-8 : Relations appliqguées comme conditions auxtiites a I'entrée et a la sortie du
domaine présenté en FigurévV—-17.

Relations de base

CZ,in :pin(l_(f0+ fl+ f2+ f3+ f4+ f6+ f7+ f8+2(f9+ flO+ f13+ f14+ fl7+ flS)))

CZ,Out :pout(l_(fo + fl + f2 + f3 + f4 + f5 + f7 + f8 +2( f9 + flO + f11+ f12 + f2I.5 + flﬁ)))

szfl_f2+f7_f8+f9_f10

& =f-f+f-f+f -1,

Entrée (d’en bas)

connues non connues
uz = Cz,in
— 1
f5 - fG +§uz
u,=u, =0

P To Fus £ B £ £,

f7’ f8’ fg’ flO’ f13’ f14’ f17’ f18

27y 6z
Sortie (d’en haut)
connues non connues
uz - Cz,out
fo=fs—3u,
u,=u, =0

Pous Tor Tus o0 Ta0 T, F
f7’ f8’ fg’ flO’ fll’ f12’ f15’ f16
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IVV.9. Transfert de la chaleur par conduction

Pour mieux comprendre le mécanisme de transfechdkeur par conduction dans les
matériaux composites ou poreux, la conductiviténtigue effective est étudiée en 3D. Les
applications concernées concernent le domaineadgidulture [8], de l'industrie pétroliere
[9], et le génie des matériaux hétérogenes (cortgmsiu poreux) [10]. La conductivité
thermique effective est un paramétre qui cara&destransport d’énergie dans un milieu
poreux et elle est déterminé par des approchegimgméales et théoriques qui sont limitées
par la complexité des géométries examinées ourldumivité thermique effective dépend de
la conductivité thermique de chaque phase, du deugorosité et de la microstructure de ce

milieu (la distribution et la taille des pores).

Nous exploitons ici des images bidimensionnelles montrent la structure d'un
matériau poreux, Figul&/—20.

S
AccV  Spot Magn D
200KV 1.0 38 SE_11.9 NOIR

Figure IV=20 : Image MEB de la microstructure de carbure e siliciumSiC (porosité en noir).

Ces images ne sont pas directement exploitablestrditement est appliquée afin
d’avoir une image binaire ou la région solide asispnté en noire (ou blanc) tandis que les

pores sont en blanc (ou noire).

La FigureV-21 présente des images MEB de structure de dlexg’étain SnQ
dopée paMnQ,. Ces images ont été a l'origine étudiées par Abal. [39] en 2D a 'aide du

logiciel ABAQUS fondé sur la méthode d’élémentsdin

Le premier pas dans le traitement d'image est ddreel'image binaire en appliquant
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la procédure de la segmentation (binarisation)t @ image MEB avec des niveaux de gris
entre 0 et 255 ; les pixels qui ont un niveau de gus grand (ou petit) qu’une certaine valeur
arbitraire représenteront la phase solide (ou aessp avec une valeur binaire de 1 (ou 0)
dans l'image résultante. Ici, sont extraites desges bidimensionnelles, traitées pour avoir le
méme taux de porosité mentionné dans le travallase puis la procédure de reconstruction
stochastique décrite au chapitre Il est appliguées température » initiale est calculée aprés
les premiéres 1000 solutions considérées commeelkaginavec une probabilité de 0.7 selon
les relations Eq. 1I-20 et Eq. 1I-21.

La diminution de la température s’effectue selonsanéma classique (Eq. 1I-22) par

un coefficienta =10% apres un nombrd convenu d’itérations (idN = 1000) :

(b) la fraction des pores est 18%
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(e) la fraction des pores est 40%

Figure IV=21 : Images binaires de la structure d’oxyde d’tain extraites référence [39] a gauche
(les pores sont en blanc), et représentation tridiensionnelle résultante de la procédure de la
reconstruction a droite (les pores ici sont en nojr

La région de I'étude est dé 8m® et le domaine de la reconstruction est limité @12

voxels ce qui signifie qu’uvoxelreprésented48um®.

136



Chapitre IV : Etude numérique des propriétés phuesgles matériaux poreux

Pour la simulation des difféerents domaines préseateFigurdV—-21, un gradient de
températureAT est imposé selon 'axX a I'entrée et a la sortie du domaine de calcuditan
que les autres parois sont maintenus adiabati@uesonsidere que les pores sont remplis par
l'air dont la conductivité thermique est reliée aatempérature. Tabledy—-9 résume les

propriétés physiques des deux phases considérées.

Tableau V-9 : Propriétés physiques de I'oxyde d’'étain et d I'air & une température 300K .

o [kg.m? C, [Dkg" K™ | « W.mtKY
air 1.205 1.005x1G 0.0257
snQ 698x10° [40] 351.33 [41] 50

La conductivité thermique effective est calculéelaubase du flux thermique moyen
vu a la sortie du domaine du calcul. On trace gureilV-22 toutes les valeurs CTE estimées
par des relations empiriques résumées au Tallee®) celles résultantes par simulation par
éléments finis [39] en négligeant la contributianld conductivité thermique de I'air et celles

obtenues par la méthode des différences finies [42]

50
45 4
40
35 -
< 30 -
E
S 251
w
~ 20 4 - Maxwell-Euken
8) | - - - )
154 .-~ - 7 — — Rayleigh
L — - -EMT
101 - m ABSI
5 - A DF-DF
o T T T T
05 0.6 0.7 0.8 0.9 1

fraction solide

Figure IV=22 : Comparaison des valeurs de la CTE en fondn de la masse volumique relative
estimées par des relations empiriques, simulationBAQUS [39], simulation DF-DF.
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On constate que les valeurs de la CTE restent psodbs valeurs théoriques tant que
le taux de porosité est faible, et que plus la gitdoaugmente plus les résultats des

simulations s’éloignent des résultats empiriques.

La FigurelV-23 est une comparaison entre les valeurs deTlg €ortantes d’'une
estimation basée sur une image bidimensionnellecatles estimées d'un domaine
tridimensionnel en utilisant le méme schéma nurmoérid.es résultats de la CTE sont trés
proches des valeurs que I'on peut trouver en apgtijle modéle de Maxwell-Eucken. |l faut
constater que I'écart entre les deux estimatiomsénigues augmente avec la porosité ce qui
signifie que la représentation tridimensionnelle asciale lors du calcul de la conductivité

thermique d’'un matériau (tres) poreux.

50
45
[ )
40
= A
35 4
— L
X 30 - A
£ B A
S 25
w o
[ E
5 20
15 - A — Maxwell-Euken
A DF-DF
10 -1 A ® DF-DF-3D
5 4
0 T T T T
0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

fraction solide

Figure IV=23 : Comparaison des valeurs de la CTE estiméesns un domaine bidimensionnel et
tridimensionnel.

IV.9.1. Influence de la distribution des phases constiesnt

Pour préciser linfluence de la distribution desrgso dans la structure sur le
comportement thermique, cing réalisations tridinemselles sont générées aléatoirement de
facon & ce que chacune présente un taux de poriogitgique a celui des domaines
reconstruits en Figur®/-21 (a-e). La FigurdV—-24 est la corrélation 2-points des domaines

aléatoirement générés comparés a celle des domadéjeeseconstruits en Figuitg—21, et
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montre la différence entre deux structures de nt@onede porosité.
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Figure IV=24 : Fonction de corrélation S, étudiée dans les domaines tridimensionnels génésée
aléatoirement et reconstruites stochastiquement pde schéma de recuit simulé.

La Figure V=25 permet la comparaison des valeurs de la C3tiinées dans les
domaines tridimensionnels générés aléatoiremeneainstruits par le schéma de recuit

simulé. La nette différence souligne l'importance’ilgfaut accorder a la qualité de la
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présentation de la phase des pores (ou les inok)sttans un modele numérique qui traite du

phénomene de transfert de chaleur.

50 *
45 - X
X *
40 - X
. 354 X ¢
inl L 2
X E
- 30 X .
;, 25 4
w 20 - *
'_
© 151
10 1 ¢ 3D-RS
5 X 3D-Aléatoire
0 T
05 0.6 0.7 0.8 0.9 1

fraction solide

Figure IV=25 : Comparaison des valeurs de la CTE en fondn de la masse volumique relative
dans des domaines aléatoires et reconstruits.

IV.9.2. Influence du champ thermique imposé

Aucune influence importante du champ thermique igppl n’a été numeériquement
observée sur la valeur de la conductivité thermigffiective. Ce constat découle du tracé de
la CTE en fonction deAT en FigurelV-26 pour laquelle la déviation pour un champ
thermique de 700 (K) ne dépasse pas 0.1%.

IVV.9.3. Influence de la taille du domaine

Reprenons I'exemple présenté en Figwel6, la conductivité thermique effective est
estimée pour des réseaux 9822 , 140G et 167, avec une taille du domaine correspondant

de 300um®. Les propriétés physiques des deux phases sonédsrau Tablealy—10. Le

TableaulV-11 contient la CTE sortante de la simulation. Iégére différence entre les
différentes valeurs peut étre attribuée a la vadacte de la porosité contenue ou méme a la

fonction du coGtE,;, atteinte lors de la reconstruction et qui a urfriémce directe sur la

structure résultante comme il a déja été discuiéehapitre 1.
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Figure IV=26 : Conductivité thermique effective en fonctiom du champ thermique appliqué.

TableauIV-10 : Propriétés physiques du carbure de siliciumSiC et de I'air a une température
300 K. (référence [43].)

o [kg.m?] C, Dkg" K™ | « W.mtKY
air 1.205 1.005x1 0.0257
SiC 3.21x10° 680.72 116.46

TableaulV-11 : Valeur de la CTE estimée dans différents itie de réseaux.

Echantillon fraction des E.. dela CTE
(voxel9 pores (%) reconstruction (W.m.K™)
08 40.11 1x10 42.6942
122 40.22 2.5x10 41.8867
140° 40.19 5.5x10 40.7594
167 40.17 9.37x10 40.4393
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I\VV.10. Conclusions du chapitre

Un outil numérique, fondé sur la méthode de Boltamaur réseau est exploité pour
simuler les phénomenes d’écoulement et de transierchaleur en 2D. L'étude d’une
structure poreuse est menée en introduisant ungeirda structure traitée de maniere a

distinguer les constituants du matériau.

Les premiers résultats de cette technique testée des configurations
bidimensionnelles montrent I'aptitude de la méthademuler avec une bonne précision les
phénomenes de transfert de chaleur et de masstefdisu’estimation de la perméabilité et
de la conductivité thermique effective dans uneunilporeux 2D est de faible intérét car elle
ne rend que trés partiellement compte de la contplelsi matériau 3D. C’est ce qui justifie

'extension de I'étude a I'espace tridimensionnat@une structure 3D.

L’étude numeérique en 3D est alors suivie dans krecale la caractérisation des
matériaux poreux. Dans ce but, la microstructuidinbensionnelle est indispensable et un
outil numérique fondé sur la technique de la retranton stochastique a I'aide du schéma du
recuit simulé est exploité. A 'aide de cet oudjre de la surface volumique est déterminée
dans la structure résultante de la procédure declanstruction. Ce parametre donne une idée
sur la qualité de la structure reconstruite, madatpaussi servir comme entrée pour une

estimation empirique de la perméabilité.

La structure reconstruite peut aussi étre utilis@@me une donnée d’entrée pour un
outil numérique capable d’estimer les propriétégsmiues d’'un matériau poreux, dans cette
étude ce sont, la perméabilité et ce que I'on dppk conductivité thermique effective. Les
résultats présentés montrent la capacité d’'un 8Rilou DF a fournir une évaluation de la
perméabilité et de la conductivité thermique effectomparable avec ceux que 'on trouve

dans la littérature.
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Ce travail s’inscrit dans la continuité des travalexmodélisation et des activités de
recherche menées au sein du laboratoire SPCTSn¢®siedes Procédés Céramiques et
Traitement de Surface). Il est un premier pas dandomaine de I'étude numeérique d’un
matériau bi-phasique. Il est nécessaire de prégiserle mot phase désigne ici I'état de la

matiére : solide, liquide ou gazeuse.

Cette étude se propose de déterminer la perméakiita conductivité thermique
effective des matériaux poreux isotropes a paitin golume représentatif reconstruit a I'aide

d’'une image de microstructure du matériau. Ell@iesse répondre aux questions suivantes :
» Comment peut-on caractériser un matériau « poreexfacon économique?

» Est-il possible de bénéficier des développementsrimatiques actuels pour
procéder a des essais de métrologie « numériqtiaing diminuer I'impact sur

I'environnement, c’est-a-dire adopter une démarcBeologique »?

Dans un premier chapitre nous avons rapidementept@&sun rappel des techniques
d’'imagerie et de traitement d'image avec leurs igppbns aux matériaux céramiques poreux.
Une image de type matricielle peut étre obtenuengaroscopie électronique a balayage et
notre étude est fondée sur ce type d'image. Cethgeé doit nécessairement étre traitée avant
son utilisation et nous avons montré que ce quil généralement connu d’appeler
“traitement d’'image” joue un rdle extrémement intpat lors de la définition de la structure

morphologique du matériau.

Le deuxiéme chapitre est consacré a la descripditaillée de la reconstruction
tridimensionnelle. De nombreux schémas sont dispesidans la littérature pour cette
opération, mais pour des raisons de simpliciténiglersalité et d'efficacité en termes de
temps de calcul le schéma du recuit simulé estpéh des méthodes de minimisations

concurrentes.

Ce schéma est certes moins onéreux et plus rapideragé que la tomographie RX

ou neutronique mais présente le désavantage deonduice qu'a une solution 3D
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statistiguement admissibles.

Le troisieme chapitre détaille la méthode numérided3oltzmann sur réseau qui a été
proposée pour évaluer la conductivité thermiqudaeperméabilité des matériaux et qui
rencontre actuellement beaucoup de succés dansmgairte. Dans ce chapitre sont aussi
présentés des modeles de la littérature et lesitaomxl aux limites développées, ainsi que
d’autres méthodes numériques de discrétisation aes différences finies, les éléments

finis et les volumes finis.

Enfin le quatrieme chapitre présente les résufieiques obtenus sur I'évaluation de
la perméabilité et la conductivité thermique effext, comparés a ceux des études
expérimentales et numériques précédentes. La padisendes différents résultats dans des
configurations bidimensionnelles montre Il'aptitudéun outil numérique fondé sur la
meéthode Boltzmann sur Réseau en tant que modéte@pppour simuler les phénomenes de
transfert de chaleur et de transport de matieresDes cas, ou les domaines a étudier sont
axisymétrigues, I'étude d'un écoulement bidimensalnest considérée comme suffisante
pour la détermination des propriétés. Le passageastructure 3D reconstruite aide a affiner

les phénomenes réels rencontrés.

Nous nous sommes intéressés a deux propriétés lehw pporeux: la perméabilité au
moyen de la loi de Darcy appliguée aux écoulemisothermes et la conductivité thermique
par application de la loi de Fourrier c’est-a-dwesque le transfert de la chaleur est dd a la

conduction pure.

Il apparait en outre dans une publication récefvieir chapitre 1) que les propriétés
meécaniques liées au module d’élasticité sont stikbep d’étre évaluées par la méthode de
Boltzmann sur réseau. De méme les propriétés aapsl du milieu reconstruit devraient étre

étudiées.

L’étude numérique d’'un milieu poreux impose dewapés : I'extraction d'un
échantillon numérique par un outil de reconstructed I'évaluation des propriétés de cet

échantillon « numérique » a l'aide d’un outil décchde dynamique des fluides.

“M. Wang, N. Pan, Elastic property of multiphasenposites with random microstructures, J. Compu.sPhy
228 (2009) 5978-5988.
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Pour la perméabilité, la comparaison des résutttsnus numériquement avec ceux
des études expérimentales et numériques de laliité montre la capacité de la procédure
numérique proposée a produire des résultats d'astim trées proches des évaluations

expérimentales.

Il en est de méme pour la conductivité thermiquelaoprocédure numeérique permet
d’obtenir une valeur de conductivité thermique fe&fve » d’'un matériau poreux. Les
résultats obtenus montrent 'influence de la stieBD et de la répartition des pores sur les

résultats.

A court et moyen termes, les perspectives de eaitrdoivent tendre a effacer les

limitations de ce type d’approche et a I'étendceadutres applications.
®© En ce qui concerne la procédure de la reconstruatibfaut :

» Identifier et maitriser les différents paramétrasjquent un réle sur la structure
résultante, notamment lors du choix d'un voxel pbéchange et lors de la
baisse de la « température du recuit ».

* Seules la fonction de corrélatio, et la fonction de chemin linéaire sont
utilisées dans cette étude; mais d'autres corofistimorphologiques sont
applicables comme par exemple la fonction d'ama®ifits et la fonction de

distribution de taille des pores.

» L’extension de l'algorithme aux structure anispae permettra I'étude du cas
des dépodts par projection thermique ce qui a |lé&wig constitue pour notre
laboratoire un objectif. Ce cas impose la détertiona des fonctions

morphologiques dans plusieurs directions.

» Etudier le cas des distributions de matiéres ditésctals » qui sont d’intérét

théorique.
® En ce qui concerne la simulation des phénomenesgigyes il faut:

» Exploiter les études consacrées au développemalgodthmes « optimaux »
pour abaisser le temps du calcul qui reste imptrtan
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« Etendre le code aux domaines : multi phases, rooltiposants, a résistance

thermique de contact et aux changements de phase, e

D’'un point de vue prospectif, les simulations nuionges peuvent servir non
seulement a [I'évaluation des propriétés de matérimon accessible aux mesures
expérimentales, mais peuvent aussi servir a I'élmm de modeles numériques de
matériaux. C’est-a-dire synthétiser numériquemargttucture morphologique d’un nouveau

matériau a partir de caractéristiques prédéfinies.

Supposons gu'il soit souhaité une structure poraleseorositéget de valeur de

perméabiliték . La relation de Kozeny-Carman (Eg. IV-15) permiestimer une valeur de la

surface volumiques du matériau a construire.

@
k=¥ -7 Eq. IV-15
Cs Ck (Eq )
Or cette valeur est la limite quandend vers 0 de la pente de la courbe théorigua de
fonction de corrélation 2-pointS, :
d

E\S.Z(r)‘r:0 =-s/(2D) avecD =3 (Eq. 1I-11)

La fonctionS, (0) = ¢ et pour un milieu désordonné a longue distaSgeo) tend

vers la valeurS, («)=¢”. Ce qui définit une classe de fonctions 2-Poiﬁ;(;r) théoriques

représentant un milieu satisfaisant aux conditiomaposées. D’autre fonctions
morphologiques, notamment la fonction d’amas 24somu la fonction de distribution de
taille des pores peuvent préciser la morphologiendieu. Lequel peut donc étre reconstruit

ce qui permet alors de réaliser un ou des échamilleprésentatifs théoriques en 3D.

Il reste alors sur la base de ces informations aginer et mettre en ceuvre une
procédure expérimentale qui permette la synthése @l matériau hypothétique. Les intéréts
économiques de ces reconstructions « ex nihilont son seulement de grands intéréts

technologiques et économiques mais aussi théorigudes recherches sur les conditions de

150



Conclusions générales et perspectives

régularité de fonctions 2-point§, représentatives de milieux aléatoires realisalmst

publiées,

Nous formulons I'espoir que le travail présenté peirmettra aux laboratoires de
matériaux en général et au SPCTS en patrticulierajgroprier des méthodes d’évaluations
désormais permises de facon économiques du faipedermances croissantes des outils

numériques et informatiques.

“Y. Jiao, F. Stillinger and S. Torquato, Modelingterogeneous Materials via Two-Point Correlationd&ions.
Il Algorithmic details and applications, Phys. R&Wol. 77 (2008) 031135 (15).
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Annexe 1 : Relation entre la fonction 2-Pointsaet |
surface volumique d’'un matériau

Cette relation est un cas particulier théoréme de Stokes résultat central de
l'intégration de formes différentielles qui gén&ml de nombreux théorémes d'analyse
vectorielle, et de sa formulation particuliére dieeGreen-Ostrogradsky.

Théoreme de Stokes— Soit M une variété différentielle orientée de dimensret w une

(n-1)-forme différentielle & support compact Bude class€®. Alors, on a :jde: J:;V w ou

d désigne la dérivée extérieur@dM le bord de M, muni de l'orientation sortante, et

i:0M - M est l'inclusion canonique.

Voici la démonstration, de ce cas particulier selames G. Berrymaren 1987,

laquelle est plus élégante et moins intuitive qelieqroposée en 1957 par P. Debye arid al.

La fonction caractéristique du matéridix) étant définie comme en chapitre II. Les

deux premieres fonctions de corrélation sont :

S, =(f(x)=¢ Eq. Al-1
et

S,(r.r,) = (f(x+x)f(x+x,)) Eq. Al- 2

ou les crochets(.> indiqguent une moyenne sur le volume décrit pacdardonnéex. La

porosité est notég . Dans I'hypothese ou le matériau est statistiqgue#rhemogene et que

! Le théoréme est attribué & Sir George Gabriel&tonais le premier & connaitre ce résultat
est en réalité William Thomson. Le mathématicien letphysicien entretiennent une
correspondance active durant 5 ans de 1847 a 1853.

2 James G. Berryman, J. Math. Ph§8(1), January 1987.

3 P. Debye, H.R. Anderson, Jr.T and H. Brumbergekpl. Physic£8, (6), June 1957, 679.
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seule la difféerence de coordonnées est signifieativest-a-dire que le matériau est

statistiquement invariant en translation, il estgible d’écrire que :

Sz(rllrz)zsz(rz_rl) Eqg. Al1-3

Depuis Eq. A1-2 il S’en suit que
Sz(r):ViLd3xf(x)f(x+r) Eq. Al- 4
ouV est le volume total (domaine) d’intégration. Coenfgnu de ce que :

S,0)=¢ Eq. Al-5

et
lim,_..S,(r)=¢ Eq. Al- 6
Le théoréme a démontrer est que

A(0)=- Eq. Al- 7

Nl

ou sest la surface volumique (surface par unité demeluet ou la moyenne angulaire de

S,(r)est définie par :

Az(r)=%Tjd@lesinesz(fr):%Tjd@lesinejvd?'xf (x)F (x+17) Eq. Al-8

ol f =7(6,¢) est le vecteur radial unitaire.

Pour obtenir le résultat Egq. A1-5, procédons diadan suivante. Prenons la dérivée

de Eq. A1-8 qui s’écrit:

of (x +rf)

dAlr) _ 1 T
T—Wjdwﬁsmﬁ'[vd Xf(X) or

Eq. Al-9

DéfinissonsV, le volume des pores, nous obtenons:
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dAfr) _ 1 N " ]
T_4Wjd¢d9suneLg xf (x)Of (x +rF) Eg. Al- 10

Alors si da, est un elément infinitésimal de la surfagedu matériau, nous avons:

dAfr) _ 1 L .
o _Wj'dasj-vgsdqajﬁsméﬁngf (x+rf) Eq. Al-11

ou A est le vecteur normal unitaire sortant de la serfa la positionxs. Sir - 0" et si le

systeme de coordonnées est centré&emvech = Z, nous trouvons que:

[dgiosing 73 (xs + 0" F)= 2] d@singcose A3 f (xs +0°F)

Eq. Al- 12
= 277[ My =-rr

et nous obtenons a partir de Eg. A1-11 le résattahdu:

dAr) __a,

dr 4V

|im‘r‘_’°° Eq Al' 13

ce qui est équivalent a Eq. Al-7sFa /V .
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Formats d’'image

Il est indispensable de bien définir un format dige dans un code de calcul afin que
le code puisse la reconnaitre et donc la lire. Darsiite on présente la définition du format
BMP et du format TIFF.

Le format BMP

Le formatbmp (BitM ap Picture) est un des formats les plus simples. Unigicomp
est un fichier d’image graphique stockant les mixebus forme matricielle et gérant les
couleurs soit en couleur vraie soit grace a unetg@alndexée. Chaque fichiemp contient
comme il est illustré en Figure A2- 1 :

Entéte du fichier : BITMAPFILEHEADER

Entéte de I'image : BITMAPINFOHEADER

Palette de I'image : RGBQUAD

Corps de I'image : BYTE (un tableau de bytes gtinides bits de bitmap

BITWAPFILEHELDER. Pixels

| e

I ROEOUAD (Palette)
BITMAPINFCHEADER,

Figure A2- 1 : Structure de formatbmp
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Les informations a définir dans un module sont:

Type BITMAPFILEHEADER

bfType As String ' "BM”

bfSize As Integer ' Size of file

bfReserved As Integer ' v

bfOffBits As Integer * Image offset
End Type

Type BITMAPINFOHEADER
biSize As Long
biWidth As Long
biHeight As Long
biPlanes As Integer
biBitCount As Integer
biCompression As Long
biSizeImage As Long
biXPelsPerMeter As Long
biYPelsPerMeter As Long
biClrUsed As Long
biClrimportant As Long

End Type

Private Type RGBQUAD
rgbBlue As Integer
rgbGreen As Integer
rgbRed As Integer
rgbReserved As Integer

End Type

Private Type BITMAPINFO
bmiHeader As BITMAPINFOHEADER
bmiColors As RGBQUAD

End Type

Le format TIFF

Le format tiff (Tagged Image File Format) est par exemple le &rades images
obtenues par MEB et qu’on utilise pour étudier tticgure des matériaux. Chaque fichier

d’'image doit contenir :

+ Un entéte du fichier : IMAGEFILEHEADER

Vi
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e Un répertoire du fichier : IMAGEFILEDIRECTORY

La Figure A2- 2 montre les informations principatiess un fichier d'imaggff :

Header Divectonr Extrr
] Evte Crder x Taz
2 HE ) Type
4 ) Offset of th IFD i Conart
. &
l w+E Vabhie o Offset
IFD
i Fumber of Directozy Entries Jr
A+2 Directoay Extnr0 Tahie
A+14 Directory Ertre 0
L435 Directory Entye 0
& +2+B*]12 Offset of needt IFD

Figure A2- 2 : Structure d’un fichier d'image tiff

Signalons ici qu’on a défini ce format dans un medt pourtant VB6 n’'a pas accepté
d’afficher les images de ce format. En fait I'owRikctureboxn’affiche pas ce format, donc il

faut trouver un moyen.

Les informations a définir dans un module :

Type IMAGETIFF

Tokkokokk IFH kkkkk

ByteOrder As String ' the byte order

IFDOSf As Integer ' The offset of the first IFD

Tokskokkk IFD kkkkk

BitsPSample As Integer " Number of bits per component
ColorMap As Integer " A color map for palette color image

Compression As Integer ' Compression scheme used on the image data

FillOrder As Integer ' The logical order of bits within a byte

GrayRCurve As Integer ' For grayscale data, the optical density of each possible pixel value
GrayRUnit As Integer ' The precision of the information contained in GrayRCurve
Imagelength As Long ' Number of rows of pixel in the image

vii
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ImageWidth As Long ' Number of columns in the image \number of pixel per row
MaxSValue As Integer ' The maximum component value used
MinSValue As Integer ' The minimum component value used

Oriantation As Integer ' The oriantation of the image

Photolnt As Integer ' The color space of the image data

PlannerCon As Integer ' How the components of each pixel are stored

ResUnit As Long ' The unit of measurement for XRes and YRes

XRes As Double ' The number of pixels per ResUnit in the image width direction
YRes As Double ' The number of pixels per ResUnit in the image length direction
RowPStrip As Long ' The number of rows per strip

SampelsPPixel As Integer ' The number of components per pixel
StripByteCounts As Long ' For each strip, the number of bytes after compression

StripOff As Long ' For each strip, the byte offset
Threshold As Integer ' For black and white Tiff
' Rxxkkx Document Storage *kx*kk
PageNum As Integer ' The page number of the page from which this image was scanned
Xpos As Double ' X position of the image
Ypos As Double 'Y position of the image
End Type

Traitement d’'image

Les différents genres de transformations d'imageee étre récapitulés comme suit:

@ Ceux qui opérent une image simple, basés sur leargad'éclat degixelsde voisinage.
Ceci inclut les combinaisons arithmeétiques telles ks grains multiplicatifs aussi bien
gue ceux qui rangent les valeurs meels et gardent le maximum, le minimum ou la
valeur médiane. lls sont employés pour lisser,naffi perfectionnement de bord et
I'extraction de la texture.

@ Ceux qui fonctionnent dans l'espace de Fourier mhwisir des fréquences et des
orientations spécifiques dans l'image qui corredpoh aux informations désirées ou
non désirées et permettent au dernier d'étre eéfimant enlevé. Les mesures des
espacements réguliers peuvent étre faites danagiinde Fourier plus commodément
gue dans le domaine spatial. Il y a également Bauespaces alternatifs, tels que
I'espace de Hough, qui sont commodes pour identés lignes, des cercles ou d'autres

formes et alignements spécifiques des dispositifs.

@ Ceux qui opérent deux images pour combiner lesuvslde gris depixels Ceci inclut
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des opérations arithmétiques (ajouter, soustrate,) ainsi que des comparaisons
(garder la valeur la plus lumineuse ou la plus éa)clls sont employés dans la mise a
niveau de contraste, en enlevant les signaux ngeirédéet en combinant des vues

multiples.

@ Ceux qui operent des images binaires simples bas@eke modele local degixels
voisins. Ceux-ci sont habituellement opérateurs pimaollogiques appelés (érosion,
dilatation, etc.). lls ajoutent ou suppriment geslspour lisser des formes, complétent
des lacunes, etc. lls peuvent également étre edplogur extraire des informations de

base sur la forme étudiée (les contours ou le stiagl

@ Ceux qui sont basés sur la carte euclidienne dandis, dans laquelle chaqpixel de
'image binaire est affecté a une valeur d'échgliee égale a sa distance pixel de
fond le plus proche. Ceux-ci permettent la segntiemtade dispositifs convexes
emouvants (ou leur compte rapide), et mesure deidtance des dispositifs des

frontiéres irrégulieres.

@ Ceux qui combinent deux images binaires en utilisariogique booléenne. Ceux-Ci
permettent a des criteres flexibles d'étre emplgas combiner des représentations

multiples du méme secteur, a I'échellepixel ou a celle de I'échantillon.










Résumé

La reconstruction tridimensionnelle d'un échantillseprésentatif d’'un matériau
céramique biphasique a partir d'une image de stracbidimensionnelle est proposée.
L’algorithme préconisé est de nature stochastiquedé sur une minimisation par recuit

simulé.

La méthode statistique de Boltzmann sur réseaupesgentée pour simuler les
phénomenes de transport de matiére afin d’estimmpetméabilité de I'échantillon reconstruit
par un modele BR D3Q19. La conductivité thermiquedfective » du méme domaine 3D est

evaluée par la méthode des différences finies darsshéma Dufort-Frankel.

Les exemples étudiés montrent I'aptitude de I'odél la reconstruction associé aux
outils de simulations des phénomeénes de transporthdleur et de masse a synthétiser

numeriguement un matériau hétérogene ou poreuxl@ieaminer ses parametres physiques.

Mots-clés : matériau poreux, reconstruction stochastique, itresimulé, Boltzmann sur

réseau, perméabilité, conductivité thermique effect

Abstract

The three-dimensional reconstruction of a repregmet sample of a biphasic ceramic
material from a 2D structural image is proposece &lgorithm is of stochastic nature and is

based on the minimization by a simulated anneaahgme.

The statistical method of Lattice Boltzmann is praed to simulate the phenomena of
mass transport in order to estimate the permegbilithe sample by a model LB D3Q19. The
“effective” thermal conductivity in the 3D spacedsaluated by the finite difference method

by a Dufort-Frankel scheme.

The tests show the ability of the reconstructioal tassociated with the tools for
simulations of phenomena of heat and mass tratsféigitally synthesize heterogeneous or
porous materials and determine its physical pararset

Keywords: porous material, stochastic reconstruction, sinedlatannealing, lattice

Boltzmann, permeability, effective thermal conduity



