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Résumé :

Nous avons développé une méthode de simulation directe de la dispersion de charges sphériques dans
une matrice polymeére soumise a un cisaillement. L’agglomérat est immerge dans un fluide newtonien et
incompressible. 1l est considéré comme un assemblage de spheres liées entre elles par une énergie de
cohesion, modélisée par une viscosité de cohésion. Les paramétres de ce modeéle sont la contrainte
hydrodynamique et la longueur caractéristique de la zone d'influence des spheres. Ce modéle simple
permet une premiere approche du phénomeéne de dispersion dans un écoulement de cisaillement. Les
tendances observées lors des simulations menées en 2D et 3D montrent qu 'une augmentation du taux de
cisaillement entraine une érosion plus rapide de la charge.

Abstract :

In this study, we present a direct numerical simulation of shear induced dispersion of spherical filler in
polymer matrix. The agglomerate, immersed in an incompressible Newtonian fluid, is modelled by
spherical particles linked together by cohesive energy. The numerical models computed both in 2D and
3D allow obtaining qualitative results of the agglomerate behaviour. Those results are in agreement with
the experimentals in the literature.

Mots-clefs :
Dispersion, Agglomérat, Simulation numérique directe

1 Introduction

L’addition de charges dans une matrice thermoplastique est utilisée pour donner de
nouvelles propriétés aux polyméres. Pendant le mélangeage, la dispersion de la charge est
guidée par une compétition entre les forces hydrodynamiques générées par 1’écoulement et les
forces de cohésion de 1’agglomérat.

Les charges sont dispersées grace a deux phénomeénes principaux : 1’érosion, qui est un
mécanisme lent, pendant lequel de petites particules se détachent de la périphérie de
I’agglomérat, et la rupture, qui est un mécanisme rapide et brutal, ou I’agglomérat se casse en
quelques gros fragments. Il existe des lois de comportement microscopiques qui décrivent ces
deux phénomeénes [Kao et al. (1976), Manas-Zloczower et al. (1982), Bohin et al. (1996)]. Elles
ont été établies a partir de résultats expérimentaux. Ces modeles comportent souvent des
parametres que 1'on doit ajuster par 1’expérience, ce qui les rend difficilement utilisables pour
réaliser des simulations numériques [Diaz-Goano et al. (2003)].

Notre objectif est de modéliser la dispersion d’un agglomérat par simulation numérique
directe. Cette approche consiste a calculer I’écoulement réel du fluide et des particules a
I’échelle microscopique. La charge modélisée est un agglomérat formé d’un assemblage de
spheres rigides, liées entre elles par des forces visqueuses. Il est immergé dans un fluide
newtonien incompressible, soumis a un écoulement de cisaillement simple.

Apres avoir décrit le probléme a résoudre, nous exposerons les méthodes numériques
utilisées. Nous présenterons ensuite les simulations de la dispersion d’un agglomérat en 2D.
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Pour ce cas, nous étudierons I’influence des paramétres de la loi visqueuse et du taux de
cisaillement sur la dispersion, et nous discuterons les résultats obtenus. Enfin, nous présenterons
I’application du mode¢le dans un cas 3D.

2 Le modéle global

On considére un domaine spatial Q, constitué de deux sous-domaines : €2y, sous-domaine
fluide, et Q,, sous-domaine solide. Le sous-domaine € est la réunion de domaines solides
sphériques i représentant les particules. L’ensemble de ces particules constitue 1’agglomérat a
disperser. Il est tel que :

n .
Q=uQ, (1
-

La charge est immergée dans un fluide supposé newtonien et incompressible. On néglige
les forces de gravité et d’inertie dans le fluide. On peut donc décrire le mouvement du domaine
€ par les équations de Stokes.

Dans le cas des particules, le champ de vitesse est calculé en utilisant une méthode dite
monolithique, c'est-a-dire que I’on calcule un champ de vitesse continu entre le fluide et
I’agglomérat, et I’on impose un contact collant entre les deux domaines. Il est donc nécessaire
d’imposer une grande rigidité dans le domaine solide par une méthode de pénalisation [
Glowinski et al.(1999)]. Pour cela, on applique une grande viscosité (de l'ordre de 10° fois celle
du fluide) dans les sous-domaines solides composant 1’agglomérat.

L’assemblage de particules sphériques forme ’agglomérat a disperser. Leur liaison est
assurée par une viscosité artificielle de cohésion 7;, qui évolue linéairement sur une bande de
recouvrement autour des sphéres, entre le rayon de la sphére R, et un rayon d'interaction Ri (Fig.

).
Na

| Sous domaine )
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nr |
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0 R, R;
distance au centre de la particule

FIG. 1 - Représentation de la viscosité dans le cas d’un sous-domaine sphérique immergé dans
un fluide (R, rayon de la particule, R; rayon de la zone d'interaction).

Ceci permet d’avoir un modéle de fluide unique hétérogéne dans tout le domaine € :

V.; =(0dans Q 2)
V.(=pD)+V.2né(u)) = 0dans Qavecy =n(x) (3)

avee
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n =, dans le fluide

1 =1, dans les sous - domaines sphériques composant l'agglomérat

n = n,(x) dans la zone d'interaction

La valeur de la viscosité aux nceuds dépend donc du domaine (solide, fluide, zone
d'interaction) dans lequel ils se trouvent. Par conséquent, il est nécessaire de repérer le domaine
solide et le domaine fluide. Pour cela, on calcule une fonction distance signée, qui sera positive
dans les particules, négative dans le fluide et nulle a la frontiére entre le solide et le fluide.

Les calculs sont réalisés a partir d’une méthode éléments finis mixtes. La position de
chaque sphére est réactualisée par une méthode particulaire.

3  Méthode numérique

La méthode repose sur une approche eulérienne pour le fluide, et une approche particulaire
pour I’agglomérat, ce qui nous permet d’utiliser la librairie Cimlib [Laure ef al. (2007), Beaume
et al. (2006)].

Le maillage eulérien n’est pas remaillé au cours du calcul. C’est sur ce maillage que 1’on
calcule le champ de vitesse. Le second maillage est constitué uniquement de nceuds (sans
¢lément). Chaque noeud représente une particule constituant 1’agglomérat. Leur position est
actualisée a chaque pas de temps.

Le calcul du champ de vitesse sur le maillage de fond nécessite de connaitre le champ de
viscosité, qui dépend lui-méme de la position des particules sur ce maillage. On calcule alors,
pour chaque nceud du maillage de fond, la fonction distance.

3.1 Calcul de la fonction distance

La fonction distance est notée a(.X;). Elle est telle que :
(X)) = R, - Min(d(X;, X})) “4)

ou X; est un nceud appartenant au maillage de fond et X, un nceud appartenant au maillage
de particules. d(X; X,) représente la distance minimale du nceud X; du maillage de fond aux
neeuds X, représentant les particules. On retranche la valeur du rayon de la particule a d(X; X))
afin d’obtenir une fonction signée telle que :

a(X;) <0 pourR >R, ®)
a(X;)>0 pourR <R, (6)
a(X;)=0 pourR =R, (7

A partir de la fonction signée a(X;), on calcule le champ de viscosité, puis le champ de
vitesse sur le maillage de fond a 1’aide des équations (2) et (3). Connaissant le champ de vitesse
sur le maillage de fond, on le transporte sur le maillage de particules afin de déterminer la
vitesse des noeuds représentant les particules. Puis on calcule leur nouvelle position, et enfin on
déplace les particules.

4 Résultats

4.1 Dispersion d’un agglomérat - Résultats 2D

Les simulations menées sont réalisées en 2D. Les calculs sont effectués sur un domaine
spatial rectangulaire. On applique un cisaillement simple, avec une vitesse positive sur la paroi
supérieure et une vitesse identique négative sur la paroi inférieure (Fig. 2).
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FIG. 2 - Représentation de I’agglomérat dans 1’écoulement de cisaillement simple.

La Figure 3 présente un résultat typique pour un agglomérat constitué de 178 sphéres. Au
départ, la cohésion entre les sphéres empéche leur détachement et 1'on observe simplement une
rotation de l'agglomérat sur lui-méme. Dés que les interactions entre spheres deviennent plus
faibles, elles peuvent se séparer et 1'on observe un mécanisme de dispersion proche de 1'érosion.

t=0s t=40s t=55s t=60s

FIG. 3 - Dispersion au cours du temps d'un assemblage de 178 sous-domaines sphériques

Nous avons commencé par étudier ’influence de la longueur caractéristique de la zone
d’interaction [Leboeuf et al. (2006)]. Ce travail a montré que la représentation de 1’énergie de
cohésion par une viscosité permet bien une premicre approche de la cohésion des particules.

Une seconde étude a porté sur I’influence du taux de cisaillement appliqué sur la
dispersion. Cette étude est réalisée a partir d’un agglomérat de 0,15 mm de diamétre, constitué
de 88 particules. Il est immergé dans un fluide soumis a un écoulement de cisaillement, avec un
entrefer de 0,5 mm. Trois taux de cisaillement sont étudiés : 5 s, 10 s et 15 s™". L’exploitation
des simulations est faite en comptant le nombre de particules qui se détachent de I’agglomérat
en fonction du temps. On trace le cumul du nombre de particules détachées en fonction de la
déformation pour les trois taux de cisaillement étudiés.
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FIG 4 - Cumul du nombre de particules érodées pour un agglomérat de 0,15 mm de rayon
soumis a un écoulement de cisaillement simple dans un entrefer de 0,5 mm. Simulation
numérique réalisée a trois taux de cisaillement différents 5, 10 et 15 s™.
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On constate que 1'évolution est linéaire, mais que les droites ne passent pas par 1’origine, ce
qui indique qu’il faut atteindre une déformation seuil pour débuter le mécanisme d'érosion des
particules. Cette déformation seuil correspond a la déformation nécessaire pour que les
particules ne soient plus sous I’influence de 1’énergie de cohésion de leurs voisines. En effet, les
particules doivent préalablement avoir atteint un degré de liberté suffisant pour pouvoir "sortir"
de I’agglomérat.

Une fois le seuil de déformation dépassé, le nombre de particules détachées évolue
linéairement avec la déformation pour un taux de cisaillement donné. De plus, plus le taux de
cisaillement augmente, plus I’érosion est rapide. Ces résultats sont qualitativement en accord
avec les résultats expérimentaux obtenus sur l’influence du taux de cisaillement sur la
dispersion [Scurati et al. (2002), Collin (2004)].

Suite a ces premiers résultats en 2D, des calculs 3D de la dispersion d’agglomérats sous
I’effet d’un cisaillement ont été réalisés.

4.2 Dispersion d’un agglomérat - Résultats 3D

Les calculs sont réalisés dans un domaine spatial parallélépipédique. On impose une
vitesse positive sur la paroi supéricure et une vitesse négative sur la paroi inférieure, des
conditions de symétrie sur les parois latérales, et des conditions de surfaces libres sur les plans
d’entrée et de sortie (Figure 5). La hauteur de la cavité est de 1 mm, le rayon de I’agglomérat est
de 0,17 mm et la vitesse imposée est de 7 mm/s.

FIG 5 — Champ de vitesse appliqué pour la simulation numérique de la dispersion au cours du
temps d’un assemblage de 64 sous-domaines sphériques. Vue cavaliére.

Le cas présenté Figure 6 est réalisé avec un maillage de 265 000 nceuds. L’agglomérat est
constitu¢ de 64 sous-domaines solides. Le calcul a été réalisé en paralléle sur 8 processeurs
pendant 8 jours.

Au départ, I’agglomérat effectue des rotations sur lui-méme. Progressivement, les
particules se détachent de 1’agglomérat par un mécanisme proche de 1’érosion, jusqu’a sa
dispersion totale.

Afin de dégager des tendances réalistes a partir des calculs en 3D, il semble important de
réaliser ces calculs sur des agglomérats constitués d’un plus grand nombre de sous domaines
sphériques. Cependant, ceci implique d’utiliser un maillage de fond constitu¢ d’un nombre de
neeuds plus important, ce qui augmente les temps de calculs, et peut méme entrainer une
incapacité a résoudre les équations de la mécanique si les puissances de calculs disponibles sont
insuffisantes.
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FIG 6 — Dispersion au cours du temps d’un assemblage de 64 sous domaines sphériques.
Vue de profil.

4 Conclusions

Une approche a été développée afin de simuler le comportement d’un agglomérat dans un
écoulement de cisaillement simple. Ce mod¢le, qui est encore assez approximatif en ce qui
concerne les forces d’interactions entre les particules, permet de mener des expériences de
simulations représentatives des phénomenes de dispersion. Les premiéres simulations ont
permis d’obtenir des résultats qualitatifs cohérents sur le comportement de 1’agglomérat. En
effet, les résultats de simulation montrent que la dispersion est plus rapide lorsque 1’on
augmente le taux de cisaillement, ce qui est en accord avec les observations expérimentales.

Des cas de dispersion 3D ont ensuite été réalisés. Ces calculs donnent également des
résultats en accord avec les observations expérimentales, bien que les agglomérats dispersés
comportent un nombre réduit de sous-domaines.

Les perspectives de ce travail sont de réaliser des cas 3D d’agglomérats comportant un
plus grand nombre de particules, et d’implémenter dans le modéle des forces de cohésion plus
réalistes.
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