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Résumé

e dimensionnement des protections thermiques des véhicules spatiaux nécessite la connais-
L sance des flux de chaleur & la surface de 'engin. Pour le type de rentrée atmosphérique
étudié dans ces travaux (rentrée terrestre a 10-12 km/s ou plus), le rayonnement contri-
bue de maniére significative a I’échauffement pariétal. Nous présentons dans cette étude,
le développement et la mise en ceuvre de modéles et d’outils numériques permettant de
prédire les transferts radiatifs dans les couches de choc de rentrée terrestre hors d’équilibre
en géométrie multi-dimensionnelle.

Nous avons d’abord formulé dans une approche raie par raie I'expression des propriétés
radiatives relatives a des plasmas de Ny —Os hors d’équilibre. Cette formulation est adaptée
a une modélisation multi-température et/ou une modélisation par niveau électronique du
déséquilibre thermique. Les expressions obtenues ont été mises en ceuvre sur le cas d’épreuve
FIRE IT afin de déterminer les luminances au point d’arrét pour quatre points de trajectoire.
Les résultats montrent un bon accord global avec les données en vol dans les différents
intervalles de mesure allant de I'IR & I’'UV, hormis pour le point de rentrée le plus hors
d’équilibre. Les calculs montrent également que la partie VUV du spectre contribue de
maniére trés importante a la luminance a la paroi et que la prise en compte du déséquilibre
chimique est primordiale.

Un modéle approché de propriétés radiatives a ensuite été développé sur la base d’un
modéle statistique a bandes étroites (MSBE) pour les systémes électroniques moléculaires
optiquement non minces (dans notre application), d’'un modéle a coefficients d’émission
et d’absorption moyennés par bande étroite pour les systémes électroniques optiquement
minces et les continua, et d’'une approche raie par raie pour les transitions lié-li¢ atomiques.
La mise en ceuvre de cette modélisation hybride a nécessité une formulation adaptée de
PETR pour tenir compte du déséquilibre et des corrélations spectrales. Des validations
systématiques du MSBE, contribution par contribution, ont été réalisées. Le modéle hybride
a ensuite été validé sur le cas d’épreuve FIRE II par rapport a des calculs raie par raie.

Le modéle hybride a été implémenté dans le solveur radiatif ASTRE, code basé sur
une approche de Monte Carlo. L’implémentation a été validée par rapport & une méthode
de lancer de rayons sur une configuration plans tangents. Des calculs 3D de rayonnement
ont ensuite été réalisés sur le cas d’épreuve FIRE II. Les résultats montrent des écarts
de lordre de 10-15 % sur les flux au point d’arrét par rapport aux résultats obtenus dans
I’approximation des plans tangents habituellement utilisée dans la littérature. Les outils dé-
veloppés permettent d’obtenir des résultats relativement bien convergés (5 %) en géométrie
tri-dimensionnelle (100000 cellules) en un temps CPU raisonnable permettant d’envisager
des calculs couplés a terme.






Abstract

hermal protection design of spacecraft requires the knowledge of heat fluxes at the
T vehicle surface. For the kind of atmospheric entry considered in this work (earth re-
entry at 10-12 km/s or more), radiation significantly contributes to the surface heating. We
present in this study, the development and the use of models and numerical tools to pre-
dict radiative transfers in the shock layers encountered in earth re-entry in nonequilibrium
conditions and multi-dimensionnal geometry.

First of all, we have formulated, in a line by line approach, the expressions of radiative
properties of Ny — O, plasmas in nonequilibrium conditions. This formulation is suitable for
a multi-temperature and/or a electronic state to state description of the thermal nonequi-
librium. It has been used to simulate the test case FIRE II in order to determine radiative
intensity at the stagnation point for four trajectory points. Results show a good agree-
ment with flight data for different spectral measurement ranges form IR to UV, except for
the trajectory point in strong nonequilibrium conditions. Calculations show moreover that
VUV spectral range contributes significantly to the intensity at the wall and that taking
into account chemical nonequilibrium is crucial.

An approximate model of radiative properties has been developed on the basis of a
statistical narrow band (SNB) model for optically thick (in our application) electronic
molecular systems, of a box model for optically thin electronic molecular systems and
continua, and of a line by line approach for atomic lines. The use of the hybrid model
has required a suitable RTE formulation to take into account nonequilibrium and spectral
correlations. Systematic validations of the SNB model for each contribution have been
carried out. The hybrid model has then been validated on the test case FIRE II against
line by line calculations.

The hybrid model has been implemented in the ASTRE radiative solver, which is based
on a Monte Carlo approach. The implementation has been validated in comparison with
a ray tracing method on a tangent slab configuration. 3D radiative calculations have been
then carried out on the test case FIRE II. Results show discrepancy of 10-15 % on the
fluxes at the stagnation point with results obtained in the tangent slab approximation
which is usually used in the litterature. The developed tools allow to obtain relatively well
converged (5 %) results in tri-dimensional geometry (100000 cells) with a reasonable CPU
time enabling to consider coupled calculations in futur works.
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Introduction

epuis le début de I'exploration spatiale et de la maitrise de I’espace, les véhicules spa-
D tiaux sont souvent amenés a effectuer des (r)entrées dans des atmosphéres planétaires.
Tel est le cas par exemple des missions d’exploration qui nécessitent un atterrissage sur sol,
des missions de mises en orbites par aérocapture de sondes/satellites pour observation, ou
bien encore des missions comprenant un retour sur Terre.

Dans le cadre du programme Aurora (cf. figure 1), vaste campagne de missions d’ex-
ploration du systéme solaire menée par 'ESA, dont 'objectif principal est de réaliser une
mission habitée vers Mars dans les années 2030, la maitrise des phases de (r)entrées atmo-
sphériques est importante pour garantir le succés de certaines missions. En effet, les deux
principales missions du programme que sont ExoMars (orbiteur et atterrisseur martien)
et Mars Sample Return (retour d’échantillon du sol martien) mettront en jeu des phases
d’aérocapture de sondes et un retour sur Terre.

Des phases de (r)entrées atmosphériques sont envisagées également dans d’autres pro-
grammes spatiaux, c’est le cas notamment dans les missions de ravitaillement de la station
spatiale internationale ISS (on peut parler dans ce cas de rentrée). En prévision de 'arrét des
navettes spatiales américaines aux alentours de 2015, 'ESA a élaboré, en collaboration avec
EADS, un véhicule de transfert automatique (ATV, Automated Transfer Vehicle) non ha-
bité capable d’effectuer des opérations de ravitaillement de la station orbitale. Jules Vernes
a été le nom du premier ATV a ravitailler I'ISS en 2008. Le retour sur Terre des ATV n’est
pour l'instant pas envisagé et, une fois la mission effectuée, ils sont (et seront) désintégrés
lors d’une rentrée atmosphérique destructive « controlée ». Cependant, 'ESA espére faire
de ’'ATV un moyen de transport de fret assurant I’aller-retour « sol terrestre/station » et a
terme un véhicule de transport d’équipage (CTV, Crew Transportation Vehicle). Les phases
de rentrée atmosphérique seront donc primordiales. La figure 2 montre, a titre illustratif,
une vue d’artiste du CTV. La partie centrale servirait de capsule de rentrée.

Pour de telles missions, les véhicules en approche des planétes ont généralement des
vitesses hypersoniques. Le succés de la mission (mise en orbite ou atterrissage) passe alors
par une phase de freinage de 'appareil. Un équipement rétro-propulsif étant souvent trop
lourd et trop consommateur en carburant, le freinage est alors réalisé par frottement dans les
couches de 'atmosphére. Cette phase est critique pour I'appareil car il subit un important
échauffement pariétal. Afin de préserver l'intégrité de I'appareil et de sa charge utile, un
systéme de protections thermiques équipe le véhicule. Le dimensionnement de tels systémes
repose sur la prédiction de la charge thermique recue par 'appareil lors de la phase de
rentrée.

Pour prédire les flux de chaleur, les expérimentations en vol ou au sol et la simulation
numérique sont les deux moyens qui peuvent étre mis en oeuvre. Cependant pour des
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Fi1G. 1: Programme d’exploration spatiale Aurora mis en place en 2004 par [’Agence Spatiale
Européenne (ESA).

raisons de coiit évidentes, le développement d’outils numériques et les essais en soufflerie
sont privilégiés par rapport aux essais a grande échelle. La figure 3 montre, a titre d’exemple,
la visualisation par FFE (Fluorescence excitée par Faisceaux d’Electrons) de 'écoulement
autour d’une maquette, représentant a I’échelle 1/50¢ le Mars Sample Return Orbiter. Cet
essai a été obtenu dans la soufflerie hypersonique a faible nombre de Reynolds R5Ch de
I'ONERA [1].

Lors des rentrées atmosphériques, ’échauffement de la paroi est d’origine conducto-
convective a cause des frottements entre les gaz de 'atmosphére et la surface de 'engin
mais est aussi d’origine radiative. En effet, pour des rentrées & vitesses hypersoniques, un
plasma a trés haute température se forme autour de ’engin dans la couche de choc. Celui-ci
émet un important rayonnement qui contribue de maniére significative a 1’échauffement de
la paroi. Ceci a été mis en évidence lors d’essais en vol au cours du programme Apollo
dans les années 60. Plusieurs missions ont consisté & la mise en orbite d’une sonde afin
de reproduire une rentrée atmosphérique terrestre a trés haute vitesse correspondant a un
retour lunaire. Dans ces conditions de rentrée, ces quelques expérimentations ont permis de
quantifier le flux convectif et le flux radiatif dans I'infrarouge et le visible. Ce flux radiatif
pouvait atteindre jusqu’a la moitié de la charge thermique totale recue par la paroi.

La modélisation de ’hydrodynamique des écoulements hypersoniques est un probléme
complexe. Le milieu est réactif et les modes d’énergie des particules ne sont pas nécessai-
rement & I’équilibre thermique. On parle alors de déséquilibre chimique et thermique local.
Depuis les années 80 des plates-formes de calculs numériques ont été développées, notam-
ment par la NASA et différents organismes de recherche européens dont le TsAGI, le VKI,
et TONERA plus récemment au début des années 90. D’abord mis en place pour simuler
la charge conducto-convective recue par les boucliers thermiques, les codes de calculs ont
peu & peu intégré les phénoménes radiatifs. Cependant la prise en compte du rayonne-
ment de la couche de choc et en particulier son interaction avec 1’écoulement reste encore
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Fi1G. 2: Vue d’artiste du concept envisagé pour le CTV (Crew transport vehicle) en 2008 [2].

aujourd’hui difficile & modéliser. Les processus radiatifs mis en jeu lors de (r)entrées sont
nombreux et ont lieu dans un milieu optiquement non mince et pouvant étre hors ETL
(équilibre thermodynamique local) rendant le calcul des propriétés radiatives de la couche
de choc complexe et les simulations de transferts radiatifs multi-dimensionnels encore rares.
Au niveau de linteraction rayonnement/écoulement, les processus radiatifs interviennent
au méme titre que les processus collisionnels sur le peuplement des niveaux d’énergie des
particules et peuvent entrainer par ailleurs un phénoméne de « refroidissement radiatif ».
Les approches multi-températures généralement utilisées dans la littérature s’avérent par-
tiellement insuffisantes pour modéliser de tels phénoménes. Dés lors, depuis une dizaine
d’années, I’élaboration de cinétiques détaillées dites niveau par niveau avec prise en compte
du rayonnement est devenue un challenge pour modéliser les écoulements de rentrée.

Fi1G. 3: Visualisation par FFE (Fluorescence excitée par Faisceaus d’Electrons) de écoulement
autour du MSRO. Essai dans la soufflerie R5Ch. Figure tirée de la Réf. [1]

Dans ce contexte et dans le cadre des rentrées terrestres, on présente dans cette étude
des modéles et des outils numériques développés pour déterminer les transferts radiatifs de
plasmas d’air a 'ETL ou hors ETL dans des géométries multi-dimensionnelles. La modéli-
sation retenue est adaptée a une description niveau par niveau électronique. Ce travail est
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donc une étape avant d’envisager I’étude de 'interaction rayonnement/écoulement.
Le corps de ce manuscrit est composé de quatre chapitres.

La premier chapitre fait un état de 'art des études menées sur la modélisation des
écoulements de rentrée atmosphérique. Dans un premier temps, les principaux processus
physico-chimiques intervenant dans les couches de choc y sont décrits. On s’intéresse ensuite
a la modélisation cinétique du déséquilibre chimique et thermique et a la prise en compte du
rayonnement. En conclusion de cette étude, essentiellement bibliographique, sont énoncés
les objectifs de la thése.

Le deuxiéme chapitre est consacré a la modélisation des propriétés radiatives dans les
plasmas d’air hors d’équilibre avec une approche raie par raie. Ce travail s’appuie sur
des travaux antérieurs réalisés au laboratoire EM2C sur le rayonnement de plasmas d’air
a I’équilibre. Une extension des résultats précédemment obtenus est présentée pour les
milieux hors ETL et dans la mesure du possible, car dépendant des données spectroscopiques
disponibles dans la littérature, pour une description niveau par niveau électronique des
particules. La modélisation est ensuite testée, sur le cas d’épreuve FIRE II. Des calculs de
transfert a haute résolution sur la ligne d’arrét sont réalisés. La luminance incidente calculée
au point d’arrét est comparée aux données en vol. L’étude montre également quels sont les
processus radiatifs dominants.

Les calculs & haute résolution étant prohibitifs en termes de ressources informatiques,
ils sont difficilement applicables pour simuler les transferts radiatifs dans des géométries
multi-dimensionnelles et/ou pour envisager a terme le couplage entre le rayonnement et
I’écoulement. Pour pallier cette difficulté, un modéle approché de propriétés radiatives pour
les milieux hors ETL est présenté dans le chapitre III. Le modéle est un modéle hybride,
basé sur un modéle statistique & bandes étroites (MSBE) pour les systémes moléculaires
électroniques optiquement non minces, un modeéle a coefficient d’émission et d’absorption
moyen (« box model ») pour les continua et les systémes moléculaires électroniques opti-
quement minces et une approche raie par raie pour les raies atomiques. Le développement
du MSBE a nécessité au préalable une formulation adaptée de 'ETR permettant de tenir
compte des corrélations spectrales pour les milieux hors ETL. Le modéle hybride est ensuite
mis en ceuvre sur le cas d’épreuve FIRE II. Les résultats sur la ligne d’arrét sont comparés
a ceux du chapitre II obtenus avec une approche raie par raie.

Le dernier chapitre est dédié a l'implémentation du modéle hybride dans le solveur
ASTRE, code de transfert radiatif développé par FTONERA basé sur une approche de
Monte Carlo. Cette implémentation a nécessité, au préalable, de définir une méthodolo-
gie numérique adaptée au modéle hybride (modéle de bandes et approche raie par raie). La
validation de 'implémentation est faite par rapport a une méthode de lancer de rayons dans
une configuration plans tangents. Le code ASTRE est ensuite mis en ceuvre pour simuler
le cas FIRE II en 3D.
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2 Chapitre 1. Modélisation des écoulements de rentrée hypersonique

I.1 Introduction

Il s’agit dans ce chapitre de décrire les processus physico-chimiques ayant lieu dans les
écoulements de rentrées hypersoniques et hyperenthalpiques ainsi que les modélisations
envisagées dans la littérature pour simuler de tels écoulements.

On s’intéresse de maniére générale dans la section 1.2 & la caractérisation et a la des-
cription des écoulements de rentrées atmosphériques. La section 1.3 introduit le systéme
d’équations général & résoudre et la section 1.4 indique les différentes approches envisa-
geables et envisagées dans la littérature pour modéliser le déséquilibre thermochimique et
la prise en compte du rayonnement. La derniére section conclut sur cette étude essentielle-
ment bibliographique et énonce les objectifs de la thése.

[.2 Caractérisation et description des écoulements de
rentrées hypersoniques

Le régime de I’écoulement autour d’'un corps de rentrée est lié & la vitesse, 'altitude,
la composition de ’atmosphére et la géométrie de I'engin. Pour caractériser 1’écoulement,
trois nombres adimensionnels sont couramment utilisés : les nombres de Mach, Reynolds et
Knudsen.

e Le nombre de Mach M permet de caractériser le régime de vitesse. Il désigne le rapport
entre la vitesse locale de I’écoulement ug et la vitesse locale du son dans le milieu ¢ :

M=, (L.1)
Co

On distingue généralement quatre régimes de vitesse :

- le régime subsonique, M < 0.8, pour lequel le fluide est faiblement compressible.

- le régime transsonique, 0.8 < M < 1.2, correspondant & un régime transitoire. La zone
de transition est caractérisée par la présence simultanée de régions subsoniques et superso-
niques.

- le régime supersonique, 1.2 < M < 5, pour lequel une onde de choc se forme au nez ou
en amont de 'obstacle. A la traversée de cette onde de choc, les grandeurs aérothermochi-
miques du fluide subissent une variation brutale.

- le régime hypersonique, 5 < M, plus intense que le précédent ol 1’écoulement est modi-
fié par des processus physico-chimiques tels que la dissociation, 'ionisation, le déséquilibre
vibrationnel.
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e Le nombre de Reynolds Re, qui représente le rapport entre les forces d’inertie et les
forces visqueuses, caractérise le comportement dynamique de I’écoulement :

L
Re, = 10~ (1.2)
W

ol p est la masse volumique du fluide, p sa viscosité dynamique et L une longueur carac-
téristique de 'obstacle. On distingue trois principaux régimes :

- le régime laminaire, Re; < 10°, pour lequel les forces de viscosité sont prépondérantes.
Cette valeur limite est valable pour des écoulements externes.

- le régime transitoire pour lequel I’écoulement alterne entre des régimes laminaire et tur-
bulent.

- le régime turbulent pour des nombres de Reynolds beaucoup plus grand, pour lequel ap-
paraissent des phénoménes tridimensionnels, & caractére aléatoire, irréguliers dans 1’espace
et le temps.

e Enfin, le nombre de Knudsen Kn permet de caractériser le régime d’écoulement. Il est
défini par le rapport
ou [ est le libre parcours moyen des particules 7.e. la distance moyenne que parcourt une
particule entre deux collisions. Dans le cadre de rentrée atmosphérique terrestre, on dis-
tingue trois régimes :
- le régime continu, Kn < 1073, pour lequel la pression et la densité sont suffisamment
grandes pour définir des grandeurs macroscopiques caractérisant ’écoulement. L’évolution
de I'écoulement est alors décrite par les équations de Navier-Stokes (NS).
- le régime intermédiaire, 1073 < Kn < 1 pour des altitudes comprises entre 80 km et 100
km. L’écoulement est généralement décrit par les équations NS mais requiert en plus des
conditions de glissement aux parois.
- le régime raréfié, 1 < Kn, pour lequel la densité et la pression sont trés faibles. Dans ce
cas, il est nécessaire de passer par une approche microscopique pour décrire I’évolution du
fluide (équations de Boltzmann). Ce type d’écoulement est généralement rencontré en trés
hautes altitudes, supérieures & 100 km, ou la pression atmosphérique est faible.

La figure I.1 montre un exemple typique de ’évolution de 'altitude d’un engin de rentrée
terrestre hypersonique en fonction de sa vitesse. Les différents régimes d’écoulement rencon-
trés pendant la descente sont indiqués : de I’écoulement hypersonique, raréfié et laminaire
dans les hautes couches de I'atmosphére a 1’écoulement subsonique et turbulent en phase
d’approche. Des points de trajectoires correspondant a des expérimentations de référence
en vol hypersonique (sondes RAM-C II, Apollo 4 et FIRE II) sont également représentés
sur la figure I.1. RAM-C II [3] est une sonde de type sphére-cone lancée dans les années
soixante pour étudier le phénomeéne de « black-out! ». Les deux autres sondes FIRE IT [4]
et Apollo 4 [5] ont également été lancées dans les années 60 pendant la campagne Apollo
pour effectuer principalement des mesures radiatives a la paroi des sondes. Ces expériences
ont été menées afin de simuler des conditions de vol correspondant a un retour lunaire. Une
description détaillée de 'expérience FIRE II fait I'objet de la section I1.3.1.

Le tableau I.1 récapitule les conditions de certains points de vol de ces trois sondes et
donne les nombres de Mach, Reynolds et Knudsen associés a chaque point de trajectoire. Il

1Ce phénoméne correspond & la dégradation du signal radio entre un engin de rentrée et le sol. Il est
engendré par l'ionisation de ’écoulement autour de la sonde
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FiGc. 1.1: Caractérisation de la nature de [’écoulement en fonction de altitude et de la wvitesse
pour des conditions typiques de rentrées lunaires. Figure adaptée de la Réf. [6].

TAB. 1.1: Conditions en vol pour quelques points de trajectoire des sondes expérimentales RAM-C

II, Apollo 4 et FIRE II.

RAM-C II Apollo 4 Fire 11

Temps de vol [s] | 396.8 402.2 10 28 52 1634 1643 1648.3
Altitude [km] 71 61 76 62 55.8 76.4 53 41.6
Vitesse [km/s] 7.66 7.65 10.74 10.38 9.02 11.36 10.48 8.10
Ry [m] 0.1524  0.1524 3.05 3.05 3.05 0.935 0.805 0.702
M 25.9 24.4 37.3 33.3 28.0 39.5 32 24.7

Re 5910° 2010* | 8210* 4910° 8510° | 2510* 3.5610° 1.110°

Kn 741073 191073 | 78107* 1.1107* 52107° 251073 1.1107* 2610°°

'R,.. désigne le rayon de nez de I'appareil.

s’agit des points de trajectoire qui sont généralement simulés numériquement dans la litté-
rature |7, 8, 9, 10| car ils correspondent a la phase de rentrée du véhicule ot échauffement
pariétal, par convection et par rayonnement, est le plus élevé. Différentes corrélations ont
été formulées pour donner les ordres de grandeurs de ces contributions. Anderson [11| donne
par exemple la formule approchée suivante pour le flux convectif ¢© au point d’arrét :

h
¢C = 1,83.10*%@42@01%;;/2(1 - —”) W.cm™2, (1.4)
htot
dans laquelle p., et uy (en unité SI de méme que R,.,) désignent respectivement la masse
volumique et la vitesse de I’écoulement en amont du choc, h, I’enthalpie massique a la paroi
et hior I'enthalpie massique totale (= hoo+u?, /2, o0t hy, est 'enthalpie massique en amont du
choc). Pour le flux radiatif incident & la paroi ¢, Anderson [11] donne 'expression suivante
obtenue entre autre avec I'approximation plans tangents et pour un gaz optiquement mince :
PR

R emsi
= =) L5
q 5 & ( )
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ott PE . est la puissance radiative émise par la couche de choc par unité de volume, supposée
constante dans toute la couche de choc, et § I'épaisseur de la couche de choc. Anderson [11]

donne une expression approchée de cette épaisseur :

§=R,., 1> (L6)

Pchoc

dans laquelle p.po. désigne la masse volumique en aval du choc. Le flux radiatif s’exprime
alors comme :

PE 0
R emi 00
q = Rnez . 1.7
2 Pchoc ( )

On remarque que le flux convectif est inversement proportionnel & la racine carré du
rayon de nez de I'engin tandis que le flux radiatif est directement proportionnel & ce méme
rayon. Lors du dimensionnement des protections thermiques, il y a par conséquent un com-
promis & faire sur la valeur du rayon de nez de I’appareil : augmenter le rayon pour réduire
la charge convective ou diminuer le rayon pour réduire la charge radiative. Le choix se fait
en prenant en compte les conditions en vol les plus critiques pour l'intégrité de 'appareil
lors de la phase de rentrée. Les conditions de vol qui nous ont intéressés sont typiquement
celles du tableau I.1. Compte tenu de la valeur des nombres adimensionnels M, Re et Kn,
les écoulements sont alors considérés comme laminaires et hypersoniques en milieu continu.

La modélisation de ce type d’écoulement est complexe ; il faut tenir compte des effets de
gaz réels et également des transferts radiatifs. D’un point de vue cinétique, la complexité
vient principalement du fait que I’écoulement peut étre ionisé et en déséquilibre thermochi-
mique. En effet, a la traversée de 'onde de choc qui se forme en amont du corps de rentrée,
I’énergie cinétique de 1’écoulement qui est trés importante compte tenu des vitesses, est
transférée par collisions vers I’énergie interne des particules. La montée brutale de la pres-
sion du fluide s’effectue sur une distance de quelques libres parcours moyens et s’accompagne
d’une forte agitation thermique : les collisions entre particules sont alors intenses provo-
quant des réactions chimiques et/ou excitant les degrés de liberté des particules que sont
les modes électroniques, vibrationnels et rotationnels (les deux derniers modes concernent
les molécules). On distingue trois types de collisions dans de tels milieux :

- les collisions élastiques, pour lesquelles I'énergie mise en jeu est uniquement celle liée
aux modes de translation. Les particules échangent lors d’une collision une part de leur
énergie cinétique (échanges translation-translation (TT)). Ces collisions contribuent a faire
tendre le milieu vers un état d’équilibre translationnel. C’est le phénoméne de relaxation
translationnelle.

- les collisions inélastiques non réactives au cours desquelles les particules échangent
de I'énergie faisant intervenir la translation mais aussi d’autres degrés de liberté que sont
I’électronique, la vibration et la rotation. On dénombre ainsi différents types d’échanges, les
échanges vibration-translation (VT), vibration-vibration (VV), rotation-translation (RT),
etc... Ces échanges d’énergie vont faire tendre le milieu vers un état d’équilibre thermodyna-
mique local (ETL) a la température T. On parlera de relaxation rotationnelle, vibrationnelle
et électronique.

- les collisions réactives qui provoquent des réactions chimiques telles que la dissociation,
I'ionisation et I’échange de charges des particules.
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Ces phénomeénes sont caractérisés respectivement par des temps caractéristiques 7y,
liés aux collisions élastiques et inélastiques et 7., liés aux collisions réactives. Suivant la
valeur de ces temps comparés a celui lié au mouvement hydrodynamique 75,4 (temps de
séjour moyen d’une particule dans la couche de choc), différentes situations peuvent étre
rencontrées. Du point de vue de la chimie :

- Tehm <K Thyd, les phénomeénes chimiques sont trés rapides devant le mouvement du fluide.
L’équilibre chimique local est obtenu instantanément.

- Tehm > Thyd, les collisions réactives ne sont pas assez nombreuses pour faire varier les
concentrations initiales des espéces. Les concentrations restent figées.

- Tehm R Thyd, la composition chimique évolue avec les conditions hydrodynamiques sans
jamais atteindre ’équilibre. On est dans une situation de déséquilibre chimique.

D’un point de vue thermodynamique :
- Tihm << Thyd, les phénomeénes de relaxation entre les différents modes d’énergie sont trés
rapides devant le mouvement du fluide. I’écoulement est & 'ETL.
- Tthm > Thyd, cette situation correspond a un état figé, I'état thermodynamique du fluide
n’évolue pas.
- Tthm = Thyd, 1’état thermodynamique évolue en méme temps que ’écoulement. L’écoule-
ment est dit en déséquilibre thermodynamique local. Chaque phénoméne de relaxation est
caractérisé par un temps caractéristique qui lui est propre. Un mode d’énergie pouvant alors
étre a 1’équilibre et d’autres pas. Ces phénoménes de relaxation sont de maniére générale
liés a la fréquence des collisions.

Dans le cadre de notre étude (rentrées a des altitudes de 50-80 km et & des vitesses
de T'ordre de 10 km/s)?, les temps caractéristiques hydrodynamiques sont de l'ordre de
10~* s dans la couche de choc (typiquement de l'ordre de 10 cm) tandis que les temps
caractéristiques de relaxation vibrationnelle et de chimie (dissociation des molécules par
exemple) sont de 'ordre de 1072 — 107° s (cf. par exemple [12, 13]). Dans ces conditions,
I’écoulement est en déséquilibre thermique et chimique.

Un autre phénoméne physique doit étre pris en compte dans la simulation d’écoulement
hypersonique, c¢’est le rayonnement. En effet, pour des rentrées a plus de 10 km/s, les
particules sont fortement excitées par collisions ce qui se traduit, en plus de phénoménes de
relaxation, par une émission importante du plasma dans la couche de choc. La contribution
du rayonnement a I’échauffement de la paroi du véhicule est importante et peut atteindre
plus de 50 % du flux total [4, 14].

[.3 Systéme d’équations général

1.3.1 Equations de Navier-Stokes adaptées au déséquilibre ther-
mochimique

On présente dans cette section un systéme d’équations de conservation et de bilan pour
des écoulements hypersoniques partiellement ionisés et hors d’équilibre chimique et ther-
mique tenant compte du rayonnement. Il s’appuie sur les développement de Lee [15], repris
par Sarma [14| mais en s’affranchissant de leur approche multi-température pour les degrés

2Pour ces conditions, les vitesses en aval du choc sont de I'ordre de 1 km/s.
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internes et en tenant compte de 'effet du rayonnement sur la cinétique. Aucune hypothése
n’est donc formulée sur la maniére de représenter le déséquilibre thermique des modes ro-
tationnels, vibrationnels et électroniques des particules. Chaque niveau rovibronique (pour
les molécules) ou électronique (pour les atomes) est alors considéré comme une espéce a
part entiére. Cette approche est couramment appelée dans la littérature « approche niveau
par niveau ». On suppose cependant (comme Lee [15]) que les collisions élastiques entre les
particules lourdes sont suffisamment efficaces pour que leurs modes de translation se ther-
malisent rapidement. A titre d’exemple, Zel’dovich |16] estime que les temps de relaxation
sont de I'ordre de 1071° s pour de I'air dans des conditions standards ce qui correspond &
quelques collisions et permet de considérer la translation des particules lourdes en équilibre
dans nos applications. Dans ces conditions, la vitesse de ces particules est décrite par une
distribution Maxwellienne a une température 7" dite de translation. Par contre, a cause de
la différence de masse importante entre les espéces lourdes et les électrons créés lors des
réactions d’ionisation, le gaz d’électrons va s’équilibrer & une température de translation a
priori différente de celle des lourds [15], que 'on notera par la suite T,. Dans le cadre de
cette hypothése, on peut noter que I’établissement rigoureux du systéme d’équations pour
les écoulements ionisés a été obtenu récemment par Graille et al. [17] en approximant les
équations de Boltzmann avec la méthode de Chapman-Enskog développée a l'ordre 2 pour
les espéces lourdes et a 'ordre 3 pour les électrons. Cependant cette formulation ne tient
pas compte des degrés d’énergie internes ni du rayonnement qui ne peuvent étre négligés
dans le cadre de notre étude.

A noter que I’on trouvera dans la littérature des variantes du systéme formulé ici, rendus
plus simples avec des hypothéses faites en particulier sur le déséquilibre thermique et la
prise en compte du rayonnement [18, 19, 20, 15, 12, 21, 10]. Ce dernier point est discuté
dans la section 1.4.

Les principales hypothéses (H) utilisées pour écrire le systéme d’équations lié & ’hydro-
dynamique sont les suivantes :
- ’écoulement est supposé étre continu pour les raisons invoquées dans le paragraphe 1.2,
- les modes de translation des particules lourdes et des électrons sont respectivement a
I’équilibre et caractérisés par les températures 1" et T,
- chaque espéce du mélange gazeux suit la loi d’état des gaz parfaits,
- le fluide est considéré comme Newtonien,
- les effets Soret et Dufour sont négligés, et la diffusion est modélisée par une loi de Fick,
- la viscosité volumique est négligée,
- le gaz est faiblement ionisé de telle sorte que le mélange est localement neutre et sans
courant de conduction (ceci repose sur le fait que les ions et les électrons sont assurés de
diffuser de la méme maniére suivant le concept de la diffusion ambipolaire) [13],
- les effets de viscosité inhérents aux électrons libres sont négligés [22], de méme que leurs
termes inertiels vu leur faible masse.

Sous ces hypothéses, le systéme d’équations se compose des équations de bilan de masse
de chaque espéce, de conservation de la quantité de mouvement totale, de bilan de ’énergie
du nuage d’électrons libres et enfin de bilan de ’énergie totale du systéme. La loi d’état des
gaz parfaits et la loi d’électroneutralité locale servent d’équations de fermeture. On décrit
ci-dessous les équations et les termes de chacune d’elle. De maniére générale, les termes
du membre de gauche représentent les termes Eulériens classiques de variation temporelle
et convectif tandis que les termes de droite servent a modéliser les phénoménes dissipatifs
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ainsi que les termes de production dus aux processus chimiques et radiatifs.

Equation de bilan de masse de chaque espéce

On désigne par espéce (s, k) une espéce chimique s occupant le niveau énergétique k.
Dans le cas des molécules, k désigne le triplet (n, v, J) constitué respectivement des nombres
caractérisant I’état électronique, de vibration et de rotation qu’occupe la particule. La masse
de chaque espéce (s, k) est gouvernée par ’équation bilan :

at(PS,k) + O (pS,k(ug + Vs],k)) = W k> (1'8)

oil ps) est la masse volumique des particules de Iespéce (s, k). Dans le cas particulier
des électrons, p,j est remplacé par p., la masse volumique des électrons. uf désigne la
composante j de la vitesse hydrodynamique définie par :

N z 1
s,

U
0 ZNESP le'uel p k
S,

oil Negp est le nombre d’espéces s total (indépendamment de leur niveau), Nj, ., le nombre

total de niveaux d’énergie que peut occuper une particule de I’espéce s, v’ la composante

, (L9)

j de la vitesse moyenne de l'espéce (s, k) et V;jk = ug = u{) est la vitesse de diffusion des
espéces (s, k) dans la direction j.

La masse volumique ps de 'espéce s est définie par

N3

level

Ps = Z Ps,k> (110)
k=1

et la masse volumique du mélange p par la relation

Ncsp
p=_ P (1.11)
s=1
qui vérifie la loi de conservation :

0i(p) + Di (puf)) = 0. (L.12)

La diffusion massique étant modélisée par une loi de Fick, I’équation 1.8 devient :
at(ps,k) + axj (ps,kug)) - aa:j (st,kaJ:j YS,k) + d)s,ku (113)

ou Dy, est le coefficient de diffusion de I'espéce (s, k) dans le mélange gazeux, et Y désigne
la fraction massique des l’espéce (s, k), définie par :

Yor = ps,k/P‘ (1.14)

Le terme wy est la somme des taux de production massique de l'espéce (s, k) par colli-

sion, w! et par rayonnement w4’ :

. - coll - rad
Wk = Wop + Wi (1.15)

)
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Equation de conservation de la quantité de mouvement totale

Nesp

2 -
_ _Mawku’gaij] +3 " a.ZnE,. (116)
s=1

Oupup) + s (i + pss) = O |1 (Ourtty + Ouoh) — 2

Dans cette équation, p désigne la pression statique totale du mélange définie par :

Nesp

s=1

avec p, la pression statique de ’espéce s définie par :

Ps#e = nska:psRT/Ms (118)
Ps=e = nekae:peRTe/Me, (119)

ol n, désigne la densité de l'espéce s, n. la densité électronique, M, et M, les masses
molaires de I'espéce s et des électrons.

Les deux termes du membre de droite de I’équation I.16 représentent respectivement
Paction des forces visqueuses ol u est la viscosité dynamique du mélange, et 'action du
champ électrostatique induit par les ions et les électrons. Dans ce dernier terme, q.Z, désigne
le produit de la charge d’un électron g, avec le degré d’ionisation Z; de I’espéce s (pour
les neutres Z; = 0) et E; le champ électrostatique dans la direction 7. Dans notre cas,
I’hypothése d’électroneutralité locale permet d’éliminer ce dernier terme. L’équation 1.16
s’écrit alors :

. . , N2
O(pug) + Oi (pudug + pdij) = O [,u (@jug + @Umf)) — g,uagcku'géij} . (1.20)

Equation de bilan de I’énergie des électrons libres

8t(peEe) + axj [ug(peEe + pe)} = _QeneEj(ug + ‘/;j) + azj()\/eaije) + 8xj [pheDeaijVe}
_|_Q:flourd + Z ngll,r + Z Qzad,p7 (121)
réactions r processus p

ou E. est ’énergie des électrons, définie par

E. = —u°2u° + ee, (1.22)
avec e, leur énergie de translation :
3 R
c=el =T 1.23
T TN (1.23)

€

Les deuxiéme et troisiéme termes du membre de droite de I’équation 1.21 représentent
respectivement la conduction thermique (da aux collisions entre électrons) et la diffusion de
I'énergie des électrons libres caractérisés par une conductivité thermique )\, et un coefficient
de diffusion D.. Le quatriéme terme est le terme d’échange d’énergie par collision avec les
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espéces lourdes du mélange gazeux. Ces échanges mettent en jeu la translation (collisions
élastiques) mais aussi la rotation, la vibration et I'électronique (collisions inélastiques) des
particules lourdes. Dans le cadre d’une approche multi-température, une description dé-
taillée de ces termes de relaxation est donnée dans 'annexe B.

Les deux derniers termes représentent la production d’énergie lors de réactions chimiques
et de processus radiatifs.

Le premier terme du membre de droite de ’équation I.21 représente le travail du champ
électrique dans lequel V7 désigne la vitesse de diffusion des électrons dans la direction j.
Pour éviter de résoudre une équation du type Maxwell-Poisson et déterminer ainsi le champ
électrique, on utilise souvent dans la littérature I'approximation suivante |23, 5, 19, 24, 14] :

n 1 ape
E,=— - [.24
J GeNe 81’J ( )

Cette relation est issue de I’équation de bilan de la quantité de mouvement des électrons
en négligeant les termes d’inertie, les effets de viscosité, les effets radiatifs, les collisions
inélastiques et en considérant le principe de la diffusion ambipolaire. Marmignon et Coquel
[24] indique cependant que cette approximation n’est rigoureusement valable que quand
T =T, ce qui n’est généralement pas le cas.

En utilisant la relation 1.24 et en négligeant la vitesse de diffusion des électrons devant
la vitesse hydrodynamique, I’équation 1.21 devient :

8t(peEe) + a;vf [ug(peEe + pe)} - u{)asze = axj (A;aﬂTe> + 8;vf [pheDeaxJ}/e] + Qiilourd
+ ) ety Y et (1.25)

réactions r processus p

Le travail du champ électrique se résume alors a un terme convectif qui doit étre traité
en méme temps que les autres termes du membre de gauche de ’équation 1.25. Ce point
est cependant délicat a traiter.

Comme expliqué dans [24, 25|, la résolution d’un systéme convecto-diffusif avec termes
sources, tel qu’il est question ici, passe avant tout par la résolution du systéme convectif non
linéaire qui en est extrait. Cette résolution nécessite la connaissance de relations de saut
afin de fermer le systéme. Dans le cas de systémes conservatifs®, ces relations de saut sont
indépendantes des phénomeénes dissipatifs et sont appelées conditions de Rankine Hugoniot.
Dans le cas de systémes non conservatifs, qui est le cas rencontré ici & cause de la présence
du terme U%&ije dans 1’équation 1.25, ces relations de saut dépendent des phénoménes

3Le systéme convectif non linéaire & résoudre est de la forme :
Opu + A(u)d,u = 0, (1.26)

ou u désigne ’ensemble des variables dites « conservatives » et 2 est une matrice supposée diagonalisable
& valeurs propres réelles. Cette propriété fait que le systéme non linéaire 1.26 est hyperbolique. S’il existe
une fonction flux f dont la matrice jacobienne coincide localement avec la matrice 2 alors le systéme est
dit conservatif. il peut s’écrire sous la forme

Opu+ V.f(u) =0 (I.27m)
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dissipatifs et sont & priori inconnues. Ce probléme n’est généralement pas mentionné dans
la littérature, et les auteurs [19, 20, 15, 26| résolvant ce type de systéme contournent le
probléme en traitant le terme non conservatif ugaﬂpe comme un terme source en le plagant
dans le membre de droite de I’équation 1.25. Marmignon et Coquel [24, 25] indiquent que
cette méthode est non seulement fausse mathématiquement mais peut aussi engendrer des
instabilités numériques lors de la traversée du choc. Pour pallier ce probléme, ils ont trouvé
une formulation entropique du gaz d’électrons libres pour ramener le systéme initial sous
forme conservative. L’inconvénient majeur de cette formulation est qu’elle est obtenue en
négligeant les termes dissipatifs du gaz d’électrons tels que la conduction et la diffusion
des électrons. Compte tenu de la trés faible masse des électrons par rapport aux autres
espéces, négliger la diffusion n’est pas une hypothése forte contrairement a celle qui revient
a négliger la conduction thermique. Avec leur formulation entropique, I’équation 1.25 est
alors remplacée par :

j e 1 e —
OipSe + Opi(pseu) = i ps Qetourd, (1.28)
Ye  DPe
avec . y
Ve
5, = ( Pe ) , (1.29)
Ye — 1 Yepe

ot Y, est la fraction massique des électrons et 7, le coefficient isentropique du gaz d’électrons
libres. Les détails de I'obtention de cette loi sont indiqués dans Soubrié [10].

Ce paragraphe sert a pointer du doigt la difficulté de modéliser des écoulements par-
tiellement ionisés. Approche en énergie ou approche entropique du gaz d’électrons libres,
les deux modeéles présentent des avantages et des inconvénients. La premiére en énergie
est moins rigoureuse mathématiquement mais permet d’intégrer les principaux processus
physico-chimiques présents au sein du gaz d’électrons. La deuxiéme approche permet d’ob-
tenir des résultats a partir d’un probléme bien posé mais au détriment de la prise en compte
de certains phénoménes de diffusion tels que la conduction thermique des électrons pour ne
citer que le plus important. Dans tous les cas, ce que 'on peut signaler, c’est que les résul-
tats exposés dans la littérature [10, 19, 21, 27| et qui sont issus des deux types d’approche,
semblent montrer une certaine cohérence en ce qui concerne les distances choc-paroi, les
pressions, les degrés d’ionisation et les niveaux des températures.

Equation de bilan de I’énergie totale

Oi(pE) + 0 (pHWY) = 0pi(MN0uT) + i (N T,)

Nesp Nizper
+0, [/) Z Z Ds,khs,kaxjys,k]
s=1 k=1
0 [ty (D + 0,00) — = i,
Nesp
+ > qeZansEy(uh + Vi) — P, (1.30)
s=1

ou I’énergie massique totale F et 'enthalpie massique totale H sont définies par

Nesp Ny

level

ubul Ps,kCsk
R >N = (L.31)

s=1 k=1

E =
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H=£+2 (L.32)
p
ol e, est énergie interne massique des particules de l'espéce (s, k). Pour les molécules,
en supposant que les modes d’énergies internes sont indépendants, on peut exprimer cette
énergie comme la somme des contributions de ces différents modes correspondant au niveau
k:
es =€+ ey + el +el + e, (1.33)

ou e est 'énergie de I'espéce s a T = 0 K et €f, ey, e?, et e}, les énergies des degrés
internes référencés par rapport a €?. En réalité, les énergies de vibration et de rotation
sont couplées en particulier a haute température. Ce couplage peut étre représenté par une
énergie d’interaction entre la vibration et la rotation. Pour 'hydrodynamique, cette énergie
est généralement négligée. L’énergie de translation est définie par :

., 3RT

= ——. [.34
¢t =357 (134)

Pour les atomes, ’énergie e, se résume a son énergie de translation, son énergie élec-
tronique et son énergie au niveau zéro :

esr = €l + esz + €. (1.35)

L’enthalpie massique hyj de chaque espéce (s, k) est définie dans le cas des particules
lourdes par

R
h&k = €s.k + MT (136)

Pour les électrons, h. est donné par

R
he = —T.. L.
e €€+M e ( 37)

e

Les deux premiers termes du membre de droite de ’équation 1.30 représentent la conduc-
tion de I’énergie par les modes de translation des espéces lourdes et des électrons caractérisés
par les conductivités thermiques A et \.*. Le troisiéme terme exprime le terme de diffusion
due aux gradients de concentration, le quatriéme terme représente le travail des forces de
viscosité et le cinquiéme terme est le travail des espéces chargées di au champ électrique.
Dans I'hypothése de la diffusion ambipolaire, ce terme est assuré d’étre nul. Le dernier
terme représente la puissance radiative tenant compte de 1’émission et de 1’absorption de
Iensemble du gaz. Ce terme est détaillé dans la section 1.3.2 qui suit.

1.3.2 Equation de transfert radiatif

Pour traiter le rayonnement émis par la couche de choc, il faut ajouter I’équation de
transfert radiatif (ETR) au systéme d’équations 1.42. Dans notre cadre d’étude, le milieu

4A la différence de la conductivité thermique )\, dans I’équation I.21 qui caractérise seulement les
collisions entre électrons, A. caractérise la collision des électrons avec tous types de particules [15].
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est supposé non diffusant et d’indice optique 1. La premiére hypothése est généralement
vérifiée dans ’atmosphére mais peut étre mise en défaut a la paroi du corps de rentrée
si celle-ci est ablative. Dans ces conditions, pour un point du milieu M d’abscisse s;; et
pour une direction de propagation du rayonnement suivant le vecteur unitaire u, 'ETR
s’exprime comime suit :

[dLaéju)] = e(su) = Kolsn) Lo (M, u), (1.38)

ou L,(s,u) désigne la luminance monochromatique, 7, (sar) et Ky (sar) le coefficient d’émis-
sion et le coefficient d’absorption au point M et au nombre d’onde o. Ces coefficients
représentent les propriétés radiatives du milieu au point M. Le calcul de ces coefficients est
présenté dans la section 1.4.2 et plus en détail dans le chapitre II.

Dans cette équation, le terme du membre de gauche désigne le taux de variation spatiale
de la luminance et les deux termes du membre de droite sont respectivement la puissance
émise et la puissance absorbée volumiques au point M par unité d’angle solide. La résolution
de cette équation est primordiale pour obtenir le terme source P contenu dans I’équation
1.30.

Ce terme de puissance radiative s’exprime comme la divergence du flux radiatif :
PH(M) = -V -q", (1.39)

otl le vecteur flux radiatif q est déterminé par la relation :

q*(M) = /0 b /4 ] Lo(M,u)udQdo, (1.40)

ou df) désigne I'angle solide élémentaire autour de u. L’interaction entre ’écoulement et le
rayonnement est représentée par le terme P® mais aussi par des termes radiatifs dans les
équations d’évolution des espéces et des populations (Eq. 1.15) et dans 1’équation de bilan
d’énergie des électrons (Eq. 1.25). Ce point est discuté dans la section 1.4.2.

La résolution de I’équation 1.38 permet également d’obtenir le flux radiatif aux parois du
véhicule. Pour un corps a propriétés radiatives isotropes, le flux radiatif surfacique au point
de paroi M s’exprime comme la différence entre les flux absorbés et émis par la paroi :

¢ (M) :/OOO%(M)/4 LU(M,u)u-ndea—w/oooeg(M)LZ(M)da, (1.41)

ol n est le vecteur normal & la paroi, et a,(M) et €,(M) désignent respectivement ’ab-
sorptivité et I’émissivité monochromatiques au point M. L2 (M) est la luminance d’équilibre
caractérisée par la température au point M.

I1.3.3 Reécapitulation du systéme d’équations

Or(ps ) + Oui (pssd) = i (pD 4 00s Ve i) + Wik (L.42a)

. . . N2
Or(pugy) + Opi (pudug + poi) = O [u (@g% - @ciuf)) - guaxkulg(sij] (I.42b)
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8t(peEe) + 8903- {u%(peEe + pe)} + uéaxjpe = 8xj()\’€8ije) + 85,;3' [pheDeﬁij;} + Qz—lourd
+O> ety Y Qe (L42e)

réactions r processus p

O (pE) 4 0y (pHU) = 0,5 (AN T) + 0y (N0 T,)

Nesp N

s
level

+0yi [/?Z Z Ds,khs,kaij;,k]
s=1 k=1
. . N
40, [,uuz <8xju6 + (‘%u%) — guugﬁzku’g&j} — PR (1.42d)
L
L) o (5) — o) Lol ). (L42¢)
s

Le systéme d’équations 1.42 n’est jamais résolu en ’état dans la littérature compte tenu
du nombre trés important d’espéces (s, k) a prendre en compte, et sans compter le manque
de données (constantes de réaction, coefficients de diffusion, etc.) pour simuler les phéno-
ménes de transport et les processus réactionnels entre particules. A cela, il faut également
ajouter l'interaction avec le rayonnement qui est difficile a traiter tant par sa nature non
locale que par le grand nombre de processus qu’il met en jeu. Ceci est discuté dans les
paragraphes qui suivent.

I.4 Les différentes approches pour modéliser les écou-
lements de rentrée hypersonique terrestre

On s’intéresse dans cette section aux différentes approches pouvant étre considérées pour
modéliser le déséquilibre thermochimique et le rayonnement dans les couches de chocs. Il
existe dans la littérature de nombreuses modélisations des écoulements de rentrée plus ou
moins fines. Les deux sections suivantes font un point rapide sur I'état de 'art des modéles
mis en oeuvre afin de traiter de facon simplifiée le systéme d’équations général 1.42.

Par souci de clarté, nous traiterons dans un premier temps les aspects cinétiques sans
détailler les termes radiatifs contenus dans les relations 1.15, et dans les équations 1.42¢ et
[.42d. La prise en compte du rayonnement et 'interaction couplage rayonnement /écoulement
sont discutées dans la section 1.4.2.

Par ailleurs, on n’expose pas dans cette section, les modéles utilisés pour traiter les phé-
nomeénes de transport de méme qu’on n’explicite pas les termes de relaxation. Dans le cadre
d’une approche multi-température, ces aspects sont abordés briévement dans I’annexe B
lors de la description du code hydrodynamique CelHyo2D. Une analyse plus détaillée de
ces points est donnée dans les théses de William [28| et de Soubrié [10], I'une sur 'as-
pect fondamental et 'autre pour sa revue bibliographique sur les différentes modélisations
implémentées dans les codes de calculs de choc de rentrée.



I.4. Les différentes approches pour modéliser les écoulements de rentrée hypersonique
terrestre 15

I.4.1 Modélisation cinétique du déséquilibre thermique et chi-
mique

Le tableau 1.2 récapitule les différentes descriptions thermodynamiques des degrés in-
ternes des particules qui peuvent étre envisagées, de la plus fine (niveau par niveau rota-
tionnel) & la plus grossiére (approche entiérement multi-température) en passant par les
modélisations hybrides ¢.e. niveau par niveau pour certains degrés de liberté et Boltzman-
nien pour d’autres. Les différentes modélisations sont briévement décrites dans la suite ainsi
que leur éventuelle mise en oeuvre dans la littérature.

Pour la translation, on conserve I’hypothése émise dans la section 1.3, a savoir que la
translation des espéces lourdes et des électrons libres sont a 1’équilibre aux températures
respectives T' et T.,.

TAB. 1.2: Description thermodynamique des degrés internes des particules.

Degrés internes

Electronique  Vibration Rotation
A | Nvpar Nv!' Nvpar Nv.  Nv par Nv
Modele 3
4 B | Nvpar Nv  Nvpar Nv Boltz. (7} ;)
16 | € [ NvparNv Boliz. (T,,,) Bolta. (...
PEUPIEIEY | b 'Boltz. (T..,) Boltz. (T,,) Boltz. (T..,)

L« Nv par Nv » indique qu’une description niveau par niveau est considérée pour caracté-
riser le degré interne.

2« Boltz. (T;;) » indique que la population du degré interne ¢ de lespéce j suit une
distribution de Boltzmann a la température 7; ;.

I.4.1.1 Approche niveau par niveau

Pour le modéle « A » (correspondant a la modélisation retenue pour le systéme d’équa-
tions 1.42), aucune notion de température n’est nécessaire pour caractériser la vibration, la
rotation et les niveaux électroniques des particules. La mise en oeuvre du modéle « A »,
qui est le plus détaillé, implique que I’équation [.42a doit étre résolue pour ’ensemble des
niveaux électroniques pour les atomes et des niveaux rovibroniques pour les molécules. Pour
la gamme de températures rencontrées lors de rentrées atmosphériques i.e. de 'ordre de
50000 K au maximum pour la translation des espéces lourdes qui va relaxer vers les degrés
internes des particules, le nombre maximum d’états a considérer pour chaque espéce diato-
mique sont de 'ordre de 10 pour les états électroniques, 25 pour la vibration et 200 pour la
rotation. Pour les atomes, il faut considérer une centaine de niveaux électroniques. Compte
tenu du fait qu’il faut prendre en compte une dizaine d’espéces (= 5 espéces diatomiques, ~
5 espéces atomiques), le nombre total de niveaux est de Pordre de 250000. Pour déterminer
le terme w%' de la relation 1.15, il faut alors un mécanisme réactionnel de plusieurs millions
de réactions faisant intervenir 'ensemble des niveaux. Il est bien évident que compte tenu
des moyens numériques actuels et surtout du manque de données sur les constantes de ré-
actions, cette approche entiérement niveau par niveau, appelée « rotationnelle spécifique »,
n’est pas envisageable, et n’a pas a notre connaissance été envisagée dans la littérature.
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I.4.1.2 Approche hybride

Cas de la rotation

Pour simplifier partiellement le probléme, une premiére approximation consiste a consi-
dérer que les modes rotationnels de chaque type de molécule sont & I’équilibre et caractérisés
par une température de rotation 7, ; pour chaque espéce moléculaire s. Une approche niveau
par niveau est toujours considérée pour les populations vibrationnelles et électroniques :
c’est une approche hybride. La population n}, ; d'un niveau d’énergie rovibronique (n, v, J)
de 'espéce s est alors donnée par la relation :

_ Er'ot(nvvv‘])
Npyg = N

nv )
o E'rot(n’vaJ)
e (- Fled
ou n est la population vibronique du niveau (n,v), g; la dégénérescence du niveau rota-

tionnel, F,.(n,v, J) I’énergie rotationnelle du niveau (n, v, J). L’utilisation de cette relation
correspond a la modélisation « B » du tableau 1.2.

(1.43)

Selon Park [12], on peut supposer que la rotation des molécules neutres peut étre re-
présentée par une seule température commune 7). puisque ces molécules ont des constantes
de rotation quasiment similaires. Cette hypothése est généralement étendue aux espéces
moléculaires ionisées. Une hypothése supplémentaire consiste a considérer que les modes
rotationnels sont de plus a I’équilibre avec la translation des particules lourdes. D’aprés
Capitelli et al. [29], ceci est justifié par le fait que le temps caractéristique de transfert
d’énergie entre la rotation et la translation des particules lourdes est comparable avec ceux
existants entre les degrés de liberté translationnels. La population des niveaux rotationnels
des particules diatomiques est alors décrite par une distribution de Boltzmann & la tempéra-
ture T, = T quelque soit 'espéce. Cette hypothése a été récemment remise en question par
Park [30] dans le cas de la relaxation de Ny derriére un choc. Il a estimé en s’appuyant sur
des résultats expérimentaux que le temps caractéristique de transfert d’énergie de rotation
entre molécule devenait comparable a celui de la vibration a des températures supérieures
a 12000 K.

Dans la littérature, il est rare de trouver des codes de calcul simulant le déséquilibre
rotationnel. On peut noter celui de Gokgen [31], qui le modélise simplement avec une tem-
pérature de rotation des molécules différente de celle de translation. La relaxation rotation-
nelle avec la translation est déterminée en considérant une hypothése trés rudimentaire a
partir de laquelle il calcule les temps de relaxation sur la base d’un nombre de collisions
constant et égal a 5.

Par la suite, on se placera dans le cas ou la population des états rotationnels est décrit
par une seule température, celle de translation des espéces lourdes. Le modéle de peuple-
ment reste encore niveau par niveau sur I’électronique et la vibration. On appelle cette
modélisation « vibrationnelle spécifique ».

Cas de la vibration

Pour mettre en oeuvre une modélisation « vibrationnelle spécifique » sur le plan de la
cinétique, de nombreux travaux ont consisté & établir des schémas réactionnels prenant en
compte de nombreux niveaux vibrationnels et & déterminer en particulier les constantes de
réaction associées pour représenter les collisions inélastiques réactives et non réactives.
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Les données expérimentales concernant les transferts d’énergie associés aux hauts nombres
de vibration et a haute température étant encore trés rarement disponibles, la plupart des
taux de réaction sont basés sur des calculs théoriques. Tel est le cas par exemple des travaux
de Colonna et al. [32, 33, 34|, Kustova et al. [35, 36, 37|, et Adamovich et al. [38, 39, 40, 41].
Le calcul des taux de réaction repose sur la détermination des probabilités de transition
d’un état vers un autre lors d’une collision.

Les modéles théoriques les plus couramment utilisés dans la littérature se basent sur
le modéle de collision linéaire tel que la théorie d’approximation du premier ordre FOPT
[42] (First Order Perturbation Theory) et la théorie FHO |43, 44, 45] (Forced Harmonic
Oscillator). La premiére de ces deux théories initialement construite pour des molécules
assimilables a des oscillateurs harmoniques n’est appropriée que pour des collisions de faible
énergie et des transitions monoquantum ce qui pose probléme a haute température, ou les
collisions sont trés énergétiques. Des tentatives de généralisation aux sauts multiquantum
incluant des effets d’anharmonicité n’ont pas donné de résultats satisfaisants. La théorie
FHO également développée a la base pour un oscillateur harmonique prend cependant en
compte les collisions hautement énergétique et les sauts multiquantum. Les travaux cités
précédemment de Kustova ef al. et de Adamovich et al. reposent sur cette théorie. Ces
derniers 'ont d’ailleurs récemment amélioré en introduisant I’anharmonicité des molécules
et la non colinéarité des collisions. Colonna et al. [32, 33, 34] ont utilisé une autre méthode,
basée sur une théorie de calcul semi-classique de trajectoire développé par Lagani [46]
(PES, Potential Energy Surface), pour obtenir les taux de réaction.

Sans compter le manque de validation de ces théories (par rapport a des résultats ex-
périmentaux) et le fait qu’elles n’ont pas encore été mises en oeuvre pour déterminer une
cinétique compléte faisant intervenir toutes les espéces neutres et ionisées présentes dans
les écoulements de rentrée terrestre, ces théories restent lourdes & mettre en oeuvre avec
des temps de calcul trés importants pour des applications réelles.

On peut noter cependant qu’a partir de données cinétiques obtenues avec les théo-
ries énoncées précédemment, certains auteurs dans la littérature tels que Josyula et al.
[47, 48, 49], Chauveau et al. [50, 51|, Pierrot et al. [52], et Orsini et al. [53] ont mis en
oeuvre dans des codes de calculs 'approche vibrationnelle spécifique pour des cas rela-
tivement simple avec des schémas simplifiés pour traiter des plasmas d’air. Ces études
amont permettent d’identifier certains effets de couplage entre la vibration et la dissocia-
tion /recombinaison et d’observer dans certaines situations des écarts & des populations
vibrationnelles décrites par une distribution de Boltzmann ou Treanor. A partir d’une mo-
délisation niveau par niveau Josyula et al. [48] ont montré par exemple le dépeuplement
(surpeuplement) des niveaux vibrationnels hauts par rapport a une distribution de Boltz-
mann dans le cas d’écoulement en compression (en détente). Chauveau et al. [51] ont calculé
des distributions des niveaux vibrationnels pour des plasmas d’air en recombinaison hors
d’équilibre a pression atmosphérique caractérisée par une température du gaz a T, = 2000
K et une température des électrons libres beaucoup plus grande, T, = 15000 K. Dans
cette situation, ils observent une distribution des niveaux vibrationnels comprise entre res-
pectivement des distributions de Boltzmann & T¢ et T,. Compte tenu de la complexité des
mécanismes, les études sont généralement faites en 0D /1D mais devraient permettre & terme
d’extraire des schémas réactionnels réduits afin de simuler des applications réelles.

Une simplification supplémentaire consiste a considérer que les modes vibrationnels sont,
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pour les écoulements de rentrée, a I’équilibre et peuvent étre caractérisés par une tempé-
rature 7T, ; pour chaque espéce diatomique s. Cette hypothése largement utilisée dans la
littérature pour les codes de calcul d’écoulements hypersoniques, se justifie partiellement
par le fait que les temps caractéristiques des échanges vibration-vibration (VV) sont plus
petits que ceux des échanges vibration-translation (VT) [29]. Cette modélisation correspond
au modéle « C » du tableau I.2. Les auteurs qui utilisent cette modélisation, caractérisent
I’écoulement soit par une température de vibration pour toutes les espéces diatomiques soit
par plusieurs températures si on part du principe que les temps caractéristiques d’échanges
d’énergie de vibration entre deux molécules différentes (VV’) sont supérieurs a ceux pour
des molécules semblables (VV) [29].

Le code de Candler [19], le code LORE développé par Walpot [54], le code CelHyo2D |24,
25, 55, 10, 28] développé par 'ONERA et le code URANUS [56] développé par 'IRS Stutt-
gart utilisent une modélisation a plusieurs températures de vibration. Les codes LAURA
développé par Gnoffo [20], TINA [57, 58] développé par Fluid Gravity Engineering (FGE)
utilisent au contraire une modélisation a une seule température de vibration commune a
toutes les molécules. Dans les cas d’épreuve FIRE II (cf. §11.3.1) et RAM-C II (cf. §1.2)
par exemple, les codes fonctionnant avec une approche multi-température vibrationnelle
montrent clairement des températures distinctes pour les molécules Ny et Oy [54, 10].

Cas des niveaux électroniques

Concernant le peuplement des états électroniques, différents auteurs dans la littérature
ont considéré une approche niveau par niveau dans les équations régissant ’écoulement. Le
modéle est qualifié dans ce cas-la d’« électronique spécifique ». Tel est le cas par exemple
des travaux de Broc [59], de Aliat [60], de Gorelov et al. [61, 9] et récemment de Panesi
[26].

Dans le cas de rentrée atmosphérique terrestre, Broc [59] a pris en compte dans ses
calculs les 5 premiers niveaux de 'atome N (2 niveaux métastables et 3 niveaux radiatifs).
Pour peupler les niveaux de N, il a considéré essentiellement les processus d’excitation
électronique par impact d’électrons et quelques processus par impact de particules lourdes.
Par ailleurs, il a aussi pris en compte des processus radiatifs pour ioniser et exciter les
particules d’azote. Ses résultats, obtenus sur ligne d’arrét en Euler pour un point de la
trajectoire de rentrée de la sonde Rosetta (vitesse 14.3 km/s, rayon de nez 0.5 m, altitude
63 km), montrent que les états radiatifs de N sont fortement dépeuplés par rapport a
une distribution de Boltzmann tandis que les métastables sont un peu plus peuplés qu’a
I’équilibre (ils servent de réservoir énergétique). Cette étude préliminaire qui ne prend en
compte que quelques niveaux, indique que le déséquilibre des populations semble jouer un
role important sur les processus d’ionisation et donc des flux radiatifs a la paroi.

Une approche similaire a été utilisée par Gorelov et al. [9] qui ont considéré, pour simuler
sur ligne d’arrét plusieurs points de rentrées de la sonde FIRE II, deux niveaux pour N
dont un niveau radiatif, et trois niveaux pour O dont un radiatif également. Le résultat de
leur travail montre que ’approche électronique spécifique donne des densités plus faibles
d’électrons et des températures translationnelles plus élevées. Ce degré d’ionisation plus
faible s’expliquent par le fait qu’ils utilisent un mécanisme d’ionisation & deux étapes : un
atome de N ou O a I’état fondamental est excité sur un de ces niveaux radiatifs avant d’étre
par la suite ionisé. La prise en compte dans ce cas de la désexcitation par émission de cet
atome entraine un taux de production d’électron par ionisation plus faible.
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Aliat [60] a de son coté considéré un écoulement de C'O en configuration de tube a
choc (Euler 1D) et a tenu compte de trois états électroniques de CO (X'3F, 3T1, AMI).
De plus pour tenir compte rigoureusement du rayonnement infrarouge de C'O, il a mis en
oeuvre un modéle vibrationnel spécifique pour C'O. L’auteur n’a cependant pas montré de
comparaison par rapport a un état d’équilibre.

Enfin Panesi et al. [26] ont réalisé des simulations sur FIRE II en Euler sur ligne d’arrét
avec une cinétique trés détaillée prenant en compte un grand nombre de niveaux électro-
niques pour les atomes. Cette cinétique vient du modéle collisionnel-radiatif développé par
Bultel et al. [62] qui est discuté dans la section 1.4.2. Des écarts a la loi de Boltzmann pour
des points de trajectoire fortement hors d’équilibre sont également montrés dans les travaux
de Panesi et al. [26].

Il existe par conséquent dans la littérature plusieurs travaux qui ont consisté a résoudre
les équations de Navier-Stokes en considérant plusieurs, voire de nombreux états excités
électroniques. Les différentes études montrent des écarts significatifs des populations élec-
troniques par rapport a des peuplements Boltzmanniens. Cette approche niveau par niveau
est encore difficile & mettre en oeuvre dans des configurations multi-dimensionnelles (code
CFED 2D ou 3D) et sont plutot utilisées en post-traitement de calculs hydrodynamiques qui
eux sont réalisés a partir de modélisations multi-température (pour tous les degrés internes
des particules) qui sont plus faciles & mettre en oeuvre. Ce point est discuté dans la section
[.4.2.

1.4.1.3 Approche multi-température compléte

Déséquilibre thermique

L’approche multi-température compléte signifie que tous les degrés de liberté ¢ des es-
péces s sont a 1’équilibre caractérisés par une distribution de Boltzmann a la température
T; s. Cette modélisation correspond au modéle « D » du tableau I1.2. L’ensemble des codes
multidimensionnels actuels [19, 54, 10, 20, 56, 58| utilise cette modélisation pour sa simpli-
cité de mise en oeuvre. Le schéma réactionnel est considérablement simplifié (loi de bilan
sur ps et non plus sur py). En contrepartie chaque mode d’énergie de chaque espéce ca-
ractérisée par une température différente de celle de translation des espéces lourdes est
représenté par une équation de bilan d’énergie. Pour ’énergie e, ; du mode 7 et de 'espéce
s, la loi de bilan se formule comme :

8t(ps€i,s) + aa:j (psei,su%) = amj()\i,saxjj—‘i,s) + 8:1:.7 (pei,staij:s) + Z Z QZS:JSI
espéce s’ mode j

LD DR D D (L44)

réaction r processus p

ou 7, représente le terme d’échange d’énergie ou terme de relaxation entre le mode
d’énergie i de la particule s avec le mode j de la particule s’ et \; ; désigne la conductivité
. ) . X Il -ad . .

thermique pour le mode d’énergie i de l'espéce s. Q%" Q%P représentent respectivement
les termes de production d’énergie, relatif au mode 7 et & ’espéce s, par réaction chimique r

.. . R.bb . . . .
et par processus radiatif p du continuum. P, ™ est la puissance radiative relative au mode ¢
issue des transitions radiatives lié-lié (bb) de I'espéce s. Dans la littérature, les contributions
radiatives sont généralement négligées dans cette équation bilan. Par ailleurs, concernant
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le quatriéme terme, le terme de production d’énergie par réaction chimique, il est courant
dans la littérature (en particulier pour la vibration) d’écrire :

coll,r __ - coll coll
g Q" = weedy, (L.45)
réaction r

coll
2,8

ot we est le terme de production chimique de Pespéce s et e

(pour le mode i) associée a ce taux de production.

I’énergie moyenne gagnée

TAB. 1.3: Modélisation multi-température du déséquilibre thermique dans les codes hydrodyna-

miques.
Translation des Translations B
Code . Rotation ) Vibration | Electronique
espéces lourdes des électrons

Candler [19] T, T, T. o Tom T. o
Giants |7] T, T,_, T, . Ty . NPC!
LAURA [20] Ti T, Tye—e Tye—el Tye—el
LORE [54] T, T; Te—el Tym Te—a
Gokeen [31] T T, Tye—el Toe—el Tye—el
TINA [58] T, T, Toeo | Toea | Toea
URANUS [56] T, T, T, ¢ Tym T.
CelHyo2D [10] T, T, T, Tym NPC!

INPC : Non Prise en Compte du mode d’énergie i.e. que son énergie est négligée).

Le tableau I.3 indique les modéles retenus dans les principaux codes de calculs utilisés
actuellement. Une grande diversité est observée dans la modélisation du déséquilibre. Par
exemple, le déséquilibre vibrationnel est représenté par une ou plusieurs températures sui-
vant 'importance qu’accordent les auteurs aux échanges VV’ comme discuté dans la section
précédente. Lorsqu’une seule température de vibration est considérée, celle-ci est générale-
ment associée a la température des électrons libres et a la température électroniques des
particules lourdes. La premiére hypothése est justifiée selon Park [63, 12] par le fait que
les échanges d’énergie entre les électrons libres et le mode vibrationnel de Ny sont particu-
lierement efficaces, hypothése néanmoins nuancée par Gorelov et al. [9] qui précisent que
ces échanges e-V sont seulement efficaces lorsque le degré de dissociation de Ny n’excéde
pas 10 %. Concernant la température électronique, Sharma [64] et Park [12] indiquent que
les phénoménes d’excitation électronique et d’ionisation sont principalement dus a des im-
pacts d’électrons. Par conséquent, certains auteurs utilisent 1’égalité 7., = T, = T,. Par
ailleurs, certains codes comme CelHyo2D [10] et Giants [7] négligent I’énergie électronique
des particules lourds. Soubrié [10] a évalué a postériori la part que représenterait 1’énergie
électronique des particules en considérant une distribution de Boltzmann des niveaux élec-
troniques a la température des électrons libres et a conclu que cette énergie représentait au
plus 6 % de I’énergie interne du fluide sur des cas de rentrée tels que FIRE IT et RAMC-II.

Différentes modélisations plus ou moins fines sont envisagées dans la littérature avec des
hypothéses plus ou moins légitimes pour caractériser le déséquilibre thermique. A chaque
« jeu » de températures est associé un certain nombre de termes de relaxation généralement
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pilotés par des temps de relaxation issus de calculs théoriques ou de résultats expérimen-
taux bien souvent extrapolés. Le manque de données expérimentales qui s’explique par des
conditions trés difficiles & reproduire, empéche cependant de valider ou d’invalider avec
certitude telle ou telle modélisation.

Cinétique chimique pour un modéle multi-température

On s’intéresse ici aux taux de production uniquement chimique des espéces dans le cadre
d’une approche multi-température. La forme générale d’une réaction r s’écrit alors :

7‘

NSS
v "X, 1.46
EX D2 (146

oit X, est I'espéce chimique désignée par l'indice s, v, et v, les coefficients stoechiomé-
triques des réactifs et des produits. £} et kj sont respectivement les constantes de vitesse
directe et inverse de la réaction r. Elles s’expriment généralement sous la forme d'une loi
de type Arrhenius telle que :

s=1

K = AL exp ( 9T> (147)
k= AT eXp( ?) (1.48)

ou les constantes A%, A, B}, By, 0%, 0} sont indépendantes de la température et sont
déterminées & partir de mesures expérimentales (tube a choc). La température T, est la
température d’activation de la réaction. A Péquilibre, T, est la température du milieu. Le
cas des milieux hors d’équilibre que nous traitons est abordé par la suite dans le paragraphe
dédié au couplage entre la chimie et la vibration. Les coeflicients cinétiques £} et kj sont
sujets a de grandes incertitudes d’autant plus qu’ils sont généralement extrapolés dans des
gammes de température bien au-dela de la gamme de température accessible expérimen-
talement et donc non validés. A 'ETL, ces deux constantes sont relices & la constante
d’équilibre K, par la relation :

kj’f‘
1
Ky
Cette constante d’équilibre peut étre déterminée & partir de la thermodynamique. Dans le
cas pratique, on dispose généralement de cette constante d’équilibre et d’une seule constante
de vitesse. La relation 1.49 est alors utilisée pour déterminer I’autre constante de vitesse.

K, = (L.49)

coll

Avec le formalisme de 1’express10n [.46, le taux de production chimique w{® présent dans

la relation 1.45 pour I'espéce s s’exprime :

Nesp
weell = M, Z Ve, — I/;r) [k; H (
s'=1

réaction r

Nesp

A‘}) — H (ps’) ] (1.50)

Il existe dans la littérature plusieurs mécanismes réactionnels développés depuis les an-
nées 60-70 pour des applications de rentrée atmosphérique. Il s’agit de schémas allant de
cinétique simple a 5 espéces (Ny, Oy, NO, N, O) adaptés pour des applications a basse vi-
tesse (schémas de Gardiner [65], Moss [66] et Shatalov [67]...) & des schémas plus complets
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Reglons with chemical and thermal nenequilibrium Chemical species In high-temperature air
Alr
Region Aerothermal phenomenon Reglon chemical Specles present
(®  chemical and thermal equilibrium model
Chemical nonequilibrium 2specles O2,N2
with thermal equilibrium 5specles Og,Np, O,N,NO
7specles O, Np, 0, N,NO,NO* e*
© e el 11specles  O,N,,0,N,NO, 0%, N3, OF, N, NOV, &

Perfect Vibratlonal energy excited

120
Typleal flight lonization® lonization
| comidor of of atoms of molecules
11 ol iy N-> N*+e" O+0->0b+e"
0—>0"+e” N+N—>Nj+e-
+
Altitude, +0 > NO"+e
km 60 ‘\
30 >
~ Typical Hight
aygen ! N> \ corritior for NASP
: L» Y L N 1 ® |
0 3 6 9 12 15
Velocity, km/sec

FiGc. 1.2: Caractérisation thermochimique de [’écoulement d’air en fonction de Ualtitude et de la
vitesse autour d’une sphére de 30,5 cm de rayon [14].

tenant compte d’espéces ionisées N, , OF, NOT, N*, Ot et e~ pour les rentrées a plus
hautes vitesses (schémas de Park [68, 69] et de Dunn et Kang [70]). La figure 1.2 indique a
ce propos les caractéristiques thermochimiques d’un écoulement d’air autour d’une sphére
en fonction de son altitude et de sa vitesse. Avec la vitesse, les molécules de Iair se disso-
cient en premier lieu avant de s’ioniser pour les cas & plus hautes vitesses. Dans notre cas
d’étude, les vitesses envisagées (v > 10 km/s) sont suffisamment importantes pour devoir
prendre en compte l'ionisation de I’écoulement. L’ionisation est due en premier lieu a la ré-
action d’ionisation associative N +O — NO™ 4 e~ qui crée les premiers électrons [16, 68] :
on est dans la situation indiquée par la région III sur la figure 1.2. Pour des écoulements
plus rapides, l'ionisation des atomes par impact d’électrons telle que N +e~ — Nt + 2e”
devient par la suite prédominante créant ainsi des électrons en cascade. L’ionisation des
molécules intervient pour des vitesses de rentrée encore plus élevées pour lesquelles les
collisions sont plus fortes. Par conséquent, les phénoménes d’ionisation sont d’autant plus
importants que les vitesses de rentrée sont élevées. Par ailleurs, comme le montre Gorelov et
al. [9] et Park [8], I'ionisation est un phénoméne important pilotant une partie des processus
physico-chimiques comme la relaxation, c¢’est pourquoi les constantes de vitesse associées
& ces réactions doivent étre précises et fiables. On relévera simplement ici que les schémas
implémentés dans les codes multi-température sont généralement les schémas de Park [69]
et Dunn et Kang [70]. La encore ces schémas ont été partiellement validés sur des gammes
de températures restreintes a partir de mesures expérimentales. On ne peut qu’accorder
un certain degré de confiance en ces mécanismes réactionnels d’autant plus que pour des
milieux hors d’équilibre vibrationnel, il existe un couplage relativement mal modélisé entre
la chimie et la vibration. Ce point est entre autre discuté dans le paragraphe qui suit.
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Couplage vibration/chimie

Dans un modéle multi-température, ol les espéces ne sont pas traitées niveau par niveau,
une interaction entre la vibration et la chimie doit étre pris en compte pour pallier le fait que
les constantes de réaction disponibles ne sont pas multi-température et que les équations de
bilans d’énergie de vibration conservent uniquement des grandeurs moyennes. Ce couplage
vibration/chimie se manifeste alors sous deux formes : la premiére étant U'effet de la vibration
des molécules sur les taux de production des réactions chimiques et la seconde est 'effet
de la chimie sur la production d’énergie vibrationnelle. Elles sont toutes deux décrites
successivement dans ce qui suit.

- Lors d’une collision mettant en jeu une molécule, une dissociation se produit en fonc-
tion des énergies cinétiques et de ’excitation interne des particules entrant en collision. Le
niveau d’excitation vibrationnelle de la molécule joue par conséquent un réle important
dans les mécanismes de dissociation. Dans les milieux hors d’équilibre, les niveaux vibra-
tionnels peuvent étre plus ou moins peuplés par rapport & une distribution a I’équilibre.
Cette surpopulation ou sous-population entraine alors des modifications sur les taux de dis-
sociation calculés & 1’équilibre thermique. Ceci représente I'influence de la vibration sur la
dissociation. Pour en tenir compte, on utilise des modéles de Couplage Vibration Dissocia-
tion (CVD). De méme que pour la dissociation, la recombinaison qui se produit de maniére
préférentielle sur les hauts niveaux vibrationnelles est aussi affectée par la vibration. On
parle dans ce cas de Couplage Vibration Recombinaison (CVR). Dans notre cas d’étude ou
I’écoulement est en compression, les phénoménes de dissociation sont prépondérants, mais
la présence de la paroi fait que les mécanismes de recombinaison sont aussi importants. Par
ailleurs, on notera que les taux de réaction des mécanismes de Zel'dovich,

Ny+ 0= NO+N (1.51)
O+ N =NO+0 (1.52)

peuvent étre également soumis a I'influence de la vibration. Il s’agit dans ce cas du Couplage
Chimie Vibration pour les réactions d’échange (CVCE). Dans une approche vibrationnelle
spécifique, cette interaction vibration/chimie est intrinséquement prise en compte car les
constantes de réaction sont par nature définies pour chaque niveau. Cependant dans une
approche multi-température, les constantes de vitesse sont globales et il est difficile d’y
intégrer les effets vibrationnels de maniére simple. Depuis la fin des années 50, de nombreux
auteurs, & commencer par Hammerling et al. [71] ont travaillé sur des modéles prenant en
compte la vibration dans les constantes de réactions. Les modéles peuvent étre classés en
deux groupes : les modéles semi-empiriques et les modéles analytiques. Les modéles du
premier groupe sont basés sur des résultats expérimentaux et sont généralement extrapolés
bien au-dela de leur domaine de validité sans justification physique. C’est le cas par exemple
des modéles de Marrone et Treanor |72, Losev [73] et Park [63]. L’autre groupe contient
les modéles analytiques basés sur des lois physiques et sur une analyse mathématique des
collisions entre particules (modéles de Macheret et al. [74], Kuznetsov |75], etc). Ces modéles
dépendent également de paramétres mais de paramétres physiques tels que des potentiels,
probabilités de transitions, la forme du seuil de réaction, etc.

De maniére générale, ’ensemble de ces modéles revient & déterminer un facteur de cou-
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plage Z dépendant de la température de translation 7" et de vibration T, défini par

k(T,T,)

Z(T,T,) = WT) (1.53)
ou k et k° désignent respectivement la constante de vitesse de la réaction considérée en
prenant en compte les effets vibrationnels avec la température T, et la constante de vitesse a
I’équilibre thermique i.e. évaluée & T'. Ce facteur Z peut, suivant les modéles, étre déterminé
pour les réactions de dissociation, de recombinaison et d’échange. Il dépend en général,
d’un ou plusieurs parameétres ajustables suivant le modéle. Parmi la grande diversité de
modéle, William [28| a fait une analyse de ces modéles en représentant le facteur Z pour
un grand nombre de modéles existants. Il conclut sur une grande disparité des résultats
aussi bien entre les modéles semi-empiriques qu’entre les modéles plus théoriques. De plus,
le manque cruel de validation expérimentale rajoute une difficulté supplémentaire au choix
d’un modéle. Dans la littérature, on note toutefois que les modéles les plus utilisés pour la
dissociation sont le modéle de Park [63] et de Marrone et Treanor [72] pour leur simplicité de
mise en oeuvre. Le modéle de Park [63] a été formulé a partir d’une approche pragmatique
simple permettant d’obtenir des validations partielles sur les quelques expériences faites
en tube & choc. Il se traduit par la définition d’une température d’activation T,, telle
que ki(T,T,m) = ks(T,) avec T, = T9T,79 on g est le paramétre du modeéle. Dans ces
divers travaux, Park a préconisé ¢ = 0.5 puis ¢ = 0.7 en s’appuyant sur des résultats
expérimentaux. L’utilisation de ce modéle est néanmoins trés discutable hors de son domaine
de validation. C’est pourquoi les codes de calcul disposent parfois de plusieurs modéles
de couplage pour déterminer le facteur Z comme les codes LAURA [20], LORE [54] et
CelHyo2D |28, 10| ou sont intégrés entre autre le modéle de Park mais aussi le modéle de
Marrone et Treanor [72].

- Le second effet de 'interaction vibration/chimie intervient sur les bilans d’énergie.
Dans le cas de la dissociation par exemple, lorsqu’une molécule se dissocie, son énergie
vibrationnelle correspondant & son niveau d’excitation est convertie sous une autre forme
d’énergie. Cette d’énergie perdue n’est pas, a priori, égale & I'énergie vibrationnelle moyenne
de V'espéce. Pour prendre en compte cet écart, des modéles de Couplage Vibration Disso-
ciation Vibration (CVDV) ont été formulés. Un raisonnement similaire peut étre fait pour
la recombinaison et les réactions d’échange. On parle alors par analogie a la dissociation
de couplage CVRV et CVCEV. Ces modéles de couplage se résument a I’ajout d’un terme
source dans I’équation de relaxation vibrationnelle (type 1.44). Pour les réactions r de dis-
sociation/recombinaison d’une molécule m, la relation 1.45 (pour le mode vibrationnel)
devient alors :

ot zc)oalvlz = WinCom — w:—q(eg,m = €vm) + Wi (€ m — Evm) (1.54)
o o

Vv Vv
CVDV CVRV

ol e, ,, est I'énergie moyenne de 'espéce m, et eg,m et e ,, sont respectivement les énergies
de vibration moyenne perdue lors d’une dissociation et gagnée d’une recombinaison. w,,
wt et w, sont respectivement les taux de production par dissociation/recombinaison, par
dissociation et par recombinaison. Le deuxiéme terme du membre de droite correspond au
couplage CVDV et le troisiéme au couplage CVRV. Peu de modéles ont été formulés pour
donner la valeur des énergies e;‘f,m, €y.m- Les auteurs ayant travaillé sur le couplage chi-
mie/vibration donnent généralement des coefficients empiriques pour exprimer ces énergies
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comme des fractions de I'énergie de dissociation ou de I’énergie moyenne e, ,, de la molécule
telle que par exemple
et =ae,m ou el =da'Dy, (1.55)

v,m v,

avec Dy est I’énergie de dissociation de la molécule, a et o/ sont les paramétres du modéle.
A noter que ce n’est que dans de rares cas que les auteurs d’un modéle CVD (CVR)
préconisent un modéle CVDV (CVRV) consistant. C’est le cas par exemple de Marrone et
Treanor [72].

De maniére plus générale pour les réactions de dissociation, William [28] a établi a partir
de la définition de k¢ (7T, T, ) une expression de e ., faisant intervenir le facteur de couplage
Z. En effet, k; s’exprime comme

ki (T, Ty m) = kad Fon(Tym), (1.56)

ou k,_q est la constante de dissociation de la molécule m dans l’état vibrationnel v et
Jm(Tom) = Nmw/Nm le rapport entre la population vibrationnelle du niveau v et la popula-
tion totale de 'espéce m. En dérivant cette expression par rapport a 1/k,T, ,,, on obtient

la relation :
R O0Wn(Z(T,T,m))

kyM,,  O(1/kTym)

et (T, T,.n) = — + evun(Tom)- (1.57)

Ainsi pour chaque modéle CVD, on peut obtenir une relation définissant le couplage
CVDYV associé. A noter que la relation 1.57 permet de bien retrouver le modéle CVDV
préconisé par Marrone et Treanor [72].

Pour la recombinaison, puisque 1’énergie mise en jeu est celle des partenaires collisionnels
qui sont sans énergie de vibration, ’énergie gagnée par recombinaison ne dépend que de
la température de translation. L’énergie e, ne dépend alors que de T'. En se plagant a
Iéquilibre, on trouve alors la relation evvm(T ) = eff?m(T, T) pour le couplage CVRV. Ceci
ne prend cependant pas en compte la recombinaison préférentielle sur certains niveaux de
vibration. Le probléme du couplage CVRV est relativement peu abordé dans la littérature.

Cas des réactions d’ionisation par impact d’électron

L’ionisation est affectée par le déséquilibre thermique existant entre la translation des
particules lourdes (& T) et celle des électrons libres (a T,). Lorsqu’il est pris en compte, c’est
au moyen d’un couplage similaire a celui de Park pour le couplage pour la vibration : la
constante de vitesse directe dépendant des deux températures de translation kg(T,T¢) est
prise égale a k;(T,) avec T, = T9°T} "% ou g, est le paramétre du modeéle. Dans la plupart
des cas, g. est pris égal a 0, i.e. T, = T, compte tenu de la différence de masse entre un
électron et une particule lourde.

[.4.2 Prise en compte du rayonnement

Pour déterminer le flux radiatif a la surface d’un corps de rentrée, il faut calculer le flux
incident issu du rayonnement de la couche de choc et le flux partant issu de I'émission de
la paroi.
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En général, compte tenu de la difficulté de connaitre I’émissivité de la paroi en condition
de vol (surtout si celle-ci est ablative), le calcul du flux partant est généralement réalisé
de maniére pragmatique en considérant la paroi comme un corps noir. Le flux radiatif
surfacique quittant la paroi, noté gq,_,, est alors régi par la loi de Stefan-Boltzmann tel que :

Qg = b1, (1.58)

ou T}, est la température de paroi, o, la constante de Stefan-Boltzmann. Cette contribution
est généralement prise en compte pour tout type de rentrée atmosphérique que ce soit pour
les applications militaires (Va 6 km/s), les rentrées orbitales (V~ 8 km/s) ou bien encore
les retours lunaires ou martiens (V > 10 km/s).

Passé une certaine vitesse, 1’élévation de la température dans la couche de choc de-
vient suffisamment importante pour que ’écoulement, alors a ’état de plasma, rayonne de
maniére significative i.e. suffisamment pour que la paroi recoive une charge radiative non
négligeable voire prédominante devant la charge convective.

Avec I’émergence de programmes spatiaux et militaires a la fin des années 50 et début
60, des études se sont alors intéressées a la prise en compte du rayonnement émis par I’écou-
lement pour évaluer son impact en terme de flux aux parois des engins de rentrée. On peut
citer par exemple les études de Hammerling et al. |[71], Allen et al. |76] et Howe et al. [77].
Ces derniéres ont consisté a considérer le gaz optiquement mince ou gris et ’écoulement &
I’équilibre thermochimique. Un couplage simple entre I’écoulement est parfois envisagé en
injectant un terme source radiatif dans I’équation de bilan d’énergie. D’autres études dans
la fin des années 60, comme celle de Hoshizaki et al. [78], Goulard et al. [79] et Anderson
|80] ont considéré le gaz non gris et /ou formulé une modélisation approchée pour un milieu
considéré optiquement mince ou trés épais. La complexité du probléme, venant en grande
partie de la difficulté de traiter le rayonnement en déséquilibre thermochimique (loi de
Kirchhoff non valide entre autre), de la grande diversité des processus radiatifs, de la non
localité du rayonnement (résolution de I’équation de transfert radiatif dans tout I’espace)
et de la difficulté de représenter Uinteraction rayonnement/hydrodynamique, fait que les
résultats de ces études sont essentiellement qualitatifs. Néanmoins il résulte de celles-ci une
meilleure compréhension de 'effet du rayonnement : (i) pour des vitesses inférieures a envi-
ron 8 kim/s la température du gaz n’est pas assez élevée pour que le rayonnement contribue
de maniére significative a 1’échauffement de la paroi (c’est pourquoi dans les applications
militaires ou les vitesses sont relativement basses, Va 6 km/s, le rayonnement de I’écou-
lement est toujours négligé), (ii) pour des vitesses supérieures a 10 km/s le rayonnement
devient un mode de transport d’énergie aussi important que la convection, (iii) I'effet du
couplage entraine un refroidissement de la couche de choc (phénoméne appelé « radiation
cooling »), et le flux conducto-convectif a la paroi s’en trouve réduit (jusqu’a 50 % selon
Howe et al. [77] dans le cas d’une rentrée & 15 km/s pour un rayon de nez de 1.5 m) ainsi
que la distance paroi-choc [80]. La conclusion sur la réduction du flux conducto-convectif
est & nuancer quelque peu dans la mesure ot une partie du flux radiatif allant vers la paroi
peut étre absorbée dans la couche limite de telle sorte que le flux conducto-convectif soit
plus élevé.

Depuis les années 70-80, les activités portant sur la modélisation des couches de choc
radiatives se sont intensifiées tant du point de vue cinétique que du rayonnement. Apreés
quelques généralités sur les différents types de processus radiatifs rencontrés dans les plas-
mas de rentrée, on exposera la démarche et les outils de calcul a mettre ceuvre (ou mis
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en oeuvre dans la littérature) afin de déterminer les transferts radiatifs et 'interaction
écoulement /rayonnement.

1.4.2.1 Processus radiatifs

Dans le cadre de notre étude, le milieu est considéré comme semi-transparent et non
diffusant (cf. §1.38). Pour un tel milieu, il existe une interaction entre le systéme matériel
et le champ de rayonnement. Cette interaction correspond aux phénomeénes d’émission et
d’absorption. L’émission spontanée est une conversion d’énergie matérielle (énergie associée
aux degrés de liberté que sont la translation, la rotation, la vibration, I'excitation électro-
nique) en une énergie radiative (photons). L’absorption de rayonnement correspond a la
conversion inverse d’énergie radiative en énergie matérielle. Le phénoméne antagoniste a
I’absorption est ’émission induite qui peut étre considérée comme une résonance entre un
photon excitateur et une particule qui conduit a la production d’un photon identique.

Ces trois échanges d’énergie se produisent au cours de processus radiatifs que 1'on peut
regrouper en trois catégories :

- les transitions lié-lié : Ces transitions ont lieu entre deux niveaux d’énergie (deux états
électroniques pour un atome ou deux états rovibroniques pour une molécule). Chaque tran-
sition est associée a une raie spectrale en émission et en absorption caractérisée par sa
position spectrale (fonction de I’écart énergétique entre les deux états) et par son ampli-
tude (fonction de son intensité et des populations des niveaux haut et bas de la transition).
A cause des phénoménes d’élargissement de raie (effet Doppler, largeur collisionnel, largeur
naturelle...), une raie est représentée avec un profil spectral (Doppler, Lorentz ou Voigt
suivant les conditions thermophysiques et la gamme spectrale). Plus de détails sur les phé-
noménes d’élargissements et les profils associés sont donnés dans le chapitre II.

- les transitions lié-libre : Ce type de processus entraine une transformation de I’espéce
qui est en interaction avec le champ de rayonnement. L’absorption d’un photon donne lieu
a une ionisation ou une dissociation d’une particule, on parle alors de photoionisation ou de
photodissociation. Dans le sens inverse, la recombinaison radiative de deux particules donne
lieu a ’émission d’'un photon. Le processus a donc lieu entre un état lié d’une particule et
deux particules a ’état dit « libres » eu égard a leur mouvement de translation relatif. Le
spectre de ces transitions est alors continu. Les spectres en émission et en absorption de
ces transitions dépendent des populations des niveaux mis en jeu et des sections efficaces
de réaction.

- les transitions libre-libre : Ce type de processus résulte de l'interaction entre un élec-
tron et une particule lourde. Il se traduit par le freinage ou l'accélération de 1’électron.
L’écart d’énergie cinétique correspond a I’énergie échangée avec le champ radiatif. Les états
initiaux et finaux du couple e~ /particule lourde appartenant & un continuum, le spectre
associé a ces transitions est par conséquent lui aussi continu. Les spectres de ces transitions
dépendent aussi de sections efficaces et de densités particulaires. Le rayonnement résultant
de ce mécanisme est appelé bremsstrahlung [16].

L’ensemble des transitions conduisant a un spectre continu est regroupé sous I’appellation
« continuum ».
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I1.4.2.2 Démarche et outils de calcul du rayonnement et de son interaction
avec ’écoulement

Le rayonnement étant un phénoméne non local, les calculs de transferts radiatifs sont
généralement effectués par post-traitement au calcul CFD. Pour tenir compte de l'inter-
action écoulement/rayonnement, un couplage peut étre effectué en injectant a l'issue du
post-traitement des contributions radiatives dans les équations de ’hydrodynamique. Par
itérations successives des calculs CFD et de transferts radiatifs (jusqu’a convergence), on
obtient ainsi un résultat (flux convectif et radiatif) qui tient compte de I'interaction écou-
lement /rayonnement.

De maniére générale, les démarches a suivre et les outils & mettre en ceuvre pour réaliser
le post-traitement et le couplage, qui est un point délicat, dépendent en partie de la précision
recherchée et de la modélisation cinétique utilisée lors du calcul CFD. On décrit par la suite
le cas trés général et trés détaillé de 'approche « rotationnelle spécifique » (cf. §1.4.1.1) avec
des méthodes précises pour traiter le rayonnement. Cette démarche et ces outils de référence
ne sont jamais mis en ceuvre (ou partiellement) dans la littérature de par sa complexité et des
ressources informatiques importantes qu’elle nécessite. Cependant, elle permet d’introduire
et de discuter les simplifications généralement faites dans la littérature afin de traiter le
rayonnement.

Démarche et outils de référence

Dans 'approche trés détaillée « rotationnelle spécifique » (modéle « A » du tableau 1.2),
les équations a résoudre sont celles du systéme 1.42 ou les termes radiatifs interviennent a
deux niveaux : (i) dans les taux de production des espéces (s, k) (s étant l'espéce chimique
et k le niveau d’énergie occupé) de I’équation de bilan de la masse de chaque espéce (s, k)
et dans I’équation de bilan de I'énergie des électrons libres, et (ii) dans I’équation bilan
de I’énergie totale avec un terme source de puissance radiative. Le schéma de la figure 1.3
montre la démarche a suivre pour résoudre ce systéme de maniére itérative.

e Tout d’abord, un premier calcul CFD sans contributions radiatives donne une pre-
miére estimation du flux convectif ainsi que les températures de translation et les densités
de chaque espéce (s, k). Ces données sont utilisées pour déterminer les coefficients d’émis-
sion et d’absorption dans la couche de choc via un modéle de propriétés radiatives et une
base de données spectroscopiques adaptés aux milieux hors ETL.

e Le modéle de propriétés radiatives le plus précis est le modéle raie par raie pour
lequel chaque raie associée a4 une transition est discrétisée avec un pas spectral suffisant.
Les coefficients d’émission et d’absorption sont alors obtenus sous forme de spectre & haute
résolution. Les processus radiatifs pris en compte dans les problémes de rentrée faisant
intervenir plusieurs millions de transitions (la plupart dues aux systémes moléculaires) dans
des gammes spectrales allant de l'infrarouge (IR) au vacuum ultra-violet (VUV), les grilles
spectrales utilisées pour ce type d’approche comptent plusieurs millions de points. Pour une
géométrie multi-dimensionnelle, les temps de calcul et la place mémoire de I'approche raie
par raie sont prohibitifs. Elle sert néanmoins de modéle de référence lorsqu’elle peut étre
utilisée.

Le modéle raie par raie nécessite d’avoir une base de données spectroscopiques qui re-
groupe I'ensemble des données nécessaires (coefficients d’Einstein, positions, profils, sections
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Solveur CFD :> NewT, Te

(Niveau par niveau)

Flux convectif ﬂ

|
|
|
|
PR I Code de calcul de propriétés
| .
(d(n)/dt),.q : radiatives hors ETL
|
|
I

Flux radiatif ﬂ
Solveur radiatif |[—— Ny K,

Couplage a)

Fic. 1.3: Méthodologie de couplage avec un solveur CFD niveau par niveau.

efficaces...) au calcul des spectres relatifs aux processus décrits dans la section 1.4.2.1. Dif-
férentes bases de données spectroscopiques existent dans la littérature. On peut citer la
base du NIST pour les raies atomiques [81], la base du code NEQATR96 développée par
la NASA [82], la base du code PARADE développé par Fluid Gravity Engineering [83], la
base du code SPECAIR développé par Laux [84] & partir du code NEQAIR, la base de Lino
da Silva [85] et la base HTGR développée au laboratoire EM2C [86, 87, 88, 89] (cette base
est présentée brievement dans la chapitre II).

e Ensuite, une méthode de résolution de ’ETR adaptée a la configuration géométrique
et au modéle de propriétés radiatives utilisé précédemment, est mise en oeuvre. Cette der-
niére étape permet notamment d’obtenir le flux radiatif & la paroi. Un méthode de référence
de résolution de 'ETR est la méthode du lancer de rayons. Dans cette méthode, I'espace
angulaire entourant chaque point est discrétisé en angles solides élémentaires. Pour chaque
direction et pour chaque point spectral, un rayon est « lancé ». La luminance est alors
calculée en ce point lorsque tous les rayons sont lancés a travers toute la géométrie qui
est préalablement découpée en éléments homogénes. Cette méthode reste cependant trés
cotiteuse en temps de calcul lorsque la géométrie contient beaucoup d’éléments homogénes
et/ou que la discrétisation spectrale est importante.

e Dans 'optique de coupler les phénomeénes radiatifs & I’écoulement, les puissances radia-
tives et les taux de production des espéces (s, k) par rayonnement doivent étre également
calculés lors de la résolution de 'ETR. Ces grandeurs peuvent alors étre injectées dans le
solveur CFD, et permettre ainsi le couplage. Le taux de production par rayonnement d’une
espéce (s, k) peut s’écrire :

on e
w;’id — ( g];k)rad = Z (Ak/kn&k/ —/O\ [(Bkk/ns’k — Bk’kns,k’>uafk’k(0 — O-k’k)} dO')

k'>k o N
émission ~
absorption
400
- E Akk’ns,k —/ [(Bk’kns,k’ - Bkk’ns,k)uafkk’(a - O’kk')] do |,
E<k \ > 0 y
€1m1ssion ~~
absorption

(1.59)
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en ne tenant compte ici que des processus lié-lié. Pour une transition entre le niveau haut
k et bas k' de la particule s, Ay, By et By sont les coefficients d’Einstein associés a
la transition, fyr (0 — ogpr) le profil spectral de la transition centrée en oy et u, I'énergie
radiative par unité de volume et unité de nombre d’onde au point M ou est évalué le taux

de production :

1

Uy = E/ L, (M, u)dS2. (1.60)
4m

Contrairement au terme de production par collisions des espéces (s, k) pour lequel les
constantes de réaction sont trés disparates dans la littérature pour une modélisation niveau
par niveau, l'ensemble des données nécessaires (coefficients d’Einstein, position...) pour
évaluer le terme de production par rayonnement [.59 peut étre trouvé dans la base de
données spectroscopiques utilisée pour déterminer les propriétés radiatives.

Contrairement aux processus d’émission qui ne dépendent que des conditions locales, la
prise en compte de I’absorption dans I’expression 1.59 est plus compliquée car elle nécessite
de connaitre u, et donc le champ de luminance spectrale en tout point de la géométrie via
la résolution de ’ETR. Pour ce faire, le modéle de propriétés radiatives doit nécessairement
étre raie par raie de méme que la résolution de 'ETR. Cette étape est la plus complexe a
mettre en ceuvre et n’a jamais été envisagée dans la littérature pour des plasmas de rentrée
compte tenu du grand nombre de niveaux d’énergie des particules & prendre en compte et
de la discrétisation spectrale.

Dans la littérature, pour simplifier ’ensemble de la démarche, des hypothéses sont gé-
néralement faites sur la modélisation cinétique et des méthodes/modéles approchés sont
généralement utilisés pour déterminer les propriétés radiatives et résoudre 'ETR. Les pa-
ragraphes qui suivent décrivent ces démarches approchées.

Démarches et outils approchés

Le schéma de la figure 1.4 montre la méthodologie simplifiée (par rapport au cas pré-
cédent) mise généralement en oeuvre dans la littérature pour traiter le rayonnement et
le couplage ([20],[10],[7],[27],...). Les principales étapes de la méthodologie sont décrites
ci-dessous :

e Au niveau du solveur CFD, hormis quelques travaux qui prennent en compte quelques
voire plusieurs niveaux atomiques (cf. §1.4.1.3, paragraphe « Cas des niveaux électroniques » ),
le peuplement des niveaux des particules est considéré comme Boltzmannien avec une ap-
proche multi-température. Le premier calcul CFD est réalisé sans terme radiatif et fourni les
densités n, des espéces chimiques s ainsi que les différentes températures de la modélisation.

e Un modéle de peuplement des niveaux électroniques est parfois utilisé en post-traitement
afin de tenir compte d’un écart éventuel & une distribution de Boltzmann. Des études
[26, 27, 59| ont montré notamment que la distribution des états excités électroniques ne
suit pas une distribution d’équilibre dans le cas de choc fort. La vibration et la rotation
sont quant a elles considérées a I’équilibre a des températures données par le solveur CFD.

Le post-traitement est réalisé avec un code de calcul de populations électroniques in-
corporant des effets collisionnels et des effets radiatifs d’excitation et de désexcitation. On
parle de modéle collisionnel-radiatif (CR). Deux types de modéle CR sont formulés dans la
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Solveur CFD :> n, TT.T

(Multi-température) S

T i

Flux convectif Code de calcul
de populations

|
|
|
|
|
; o _
I ns,k 7: Te
! 4 4
: Code de calcul de propriétés
, Flux radiatif radiatives hors ETL
| i) U

______ I Solveur radiatif || 7, «,

Couplage a)

Fic. 1.4: Méthodologie de couplage avec un solveur CFD multi-température.

littérature. Le premier est basé sur Papproche CR Quasi-Steady-State (CR QSS), ot I'on
considére que les processus d’excitation et de relaxation sont instantanés par rapport au
temps convectif. Cette approche est notamment utilisée dans les codes PARADE (83|, NE-
QAIR2 [82], LORAN [21] et NEQRAD [18]. Ces codes laissent tout de méme la possibilité
d’utiliser des distributions Boltzmanniennes pour représenter les degrés internes électro-
niques des particules. Le deuxiéme type de modéle tient compte de l'intégration en temps
pour laquelle les équations de bilans des populations sont résolues sans hypothéses sur leur
temps de relaxation. Cette approche est nommée « time-depend CR ». Cette modélisation
est par exemple mise en oeuvre dans le code ABBA [26, 62| et dans les travaux de Magin
et al. [90].

La mise en ceuvre d’'un modéle CR revient a déterminer les populations n’. d’une espéce
chimique s dans I’état électronique 7 en utilisant le terme source :

coll ad elec zmp exr pl zmp exr elec zmp ion
pl zmp on elec zmp diss pl zmp diss

on’ on’ on’
5 5 5 1.61
+( at )rad—ea: " ( at )rad—ion - ( at )rad—diss ( ° )

oll les six premiers termes représentent respectivement les taux de production chimique de n’,
par excitation /désexcitation (ex), ionisation /recombinaison (ion) et dissociation /recombinaison
(diss) par impact (imp) avec les électrons (elec) et les particules lourdes (pl). Les trois der-
niers termes sont ceux dus aux processus radiatifs (rad) d’excitation, d’ionisation et de
dissociation avec leurs processus inverses associés. A ce stade, approche QSS consiste a

imposer :
on’
( ”) ~ 0. (L62)
ot coll—rad
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Cependant des études comme celle de Magin et al. [90] ont montré que cette approche
n’est pas toujours valable juste derriére le choc ou le déséquilibre est le plus fort. Park
[91] indique de plus que I'hypothése 1.62 n’est généralement pas valable pour les niveaux
fondamentaux et les métastables. Pour contourner ce dernier probléme, Johnston [27]| qui
utilise aussi un modéle CR QSS considére que les niveaux fondamentaux et les métastables
sont a ’équilibre et suivent une distribution de Boltzmann a la température des électrons
libres. L’autre approche, celle du « time dependent CR », s’affranchit de ’hypotheése 1.62. Sa
mise en ceuvre revient a utiliser une formulation Lagrangienne ol le peuplement des niveaux
est déterminé pas a pas a la vitesse du fluide (plus précisément a champs hydrodynamique

figé) suivant la relation :
8YZ oY}
. 1.63
a‘r ( ot )coll—rad7 ( )

ol Y7 désigne la fraction massique de I'espéce s dans I'état électronique i.

Que ce soit dans une approche QSS CR ou time depend CR, les termes de ’équation
[.61 peuvent étre classés en deux groupes : ceux qui engendrent une transformation de
'espéce réactive (ionisation, dissociation, photoionisation, photodissociation...) et les réac-
tions/processus lié-lié. On notera que la prise en compte des réactions transformant 1’espéce
réactive entraine une inconsistance au niveau de la conservation des espéces car la résolution
de I’équation 1.61 fournit dans ce cas des densités particulaires différentes de celles données
par le code CFD. Ceci peut poser un probléme de principe lors du couplage.

Les six premiers termes collisionnels de I’équation 1.61 peuvent s’expliciter comme suit :

N3

a i) level—el ' level—el '
(;) = > K(Gimine— > K.i,j)nine (L.64)
elec—imp—ex j=1 =

8’]’]/7; olm"d le'uel el lee'uel el
( 5 ) Z [ ning — Y KS/(i,j)ninS/} (1.65)
t pl—imp—ex r—1 j=1 j=1
8TLZS . 2 . i
= K.(c,i)ng+nZ — K (i,c)nin, (1.66)
at elec—imp—ion
ani Niourd )
( 5 5) = Z {Ks/(c, i)ngneny — Ky (i, c)ngnsl} (1.67)
t pl—imp—ion /=
on'. : N
= K.(d,i)ngngm. — K (i, d)n;n, (1.68)
ot elec—imp—diss
on’. N
o Z d 1 TLS//TLS/NTLSI - Ke(l, d)ni,ns/, (169)
pl—imp—diss r—1

ol ng+ désigne l'ion associé a ng, ng la particule lourde collisionnante, ng et ng» les
particules issues de la dissociation de ng et Njpyra, Nipei—e SO0t le nombre d’espéces lourdes
et le nombre de niveaux électroniques de 'espéce s. K,(i,7), Ks(i,¢), K(i,d), Ks(7,1),
K(c,i) et Kq(d, 1) sont respectivement les constantes de réactions d’excitation, d’ionisation
et de dissociation de la particule ng sur le niveau électronique ¢ ainsi que les constantes de
réactions inverses associées.
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Les cinétiques développées dans la littérature ne prennent pas toujours en compte I'en-
semble des processus permettant de déterminer précisément les termes 1.64 a 1.69. Ceci
repose sur le fait que les différents processus n’ont pas la méme importance et se retrouvent
donc plus ou moins bien traités dans la littérature. Sharma [64] estime par exemple que
I'excitation des atomes par impact d’électrons est 10° fois plus efficace que par impact
avec une particule lourde neutre et 10? fois plus que par impact avec une particule lourde
chargée. Les cinétiques sont alors généralement plus complétes pour les réactions mettant
en jeu les électrons comme particules impactantes plutot que les particules lourdes. Les
autres processus collisionnels ne sont pas pour autant complétement négligés puisque que
c’est eux qui vont peupler et dépeupler les niveaux dans les zones de la couche de choc
ol le degré d’ionisation est encore trés faible. Par contre, d’autres réactions peuvent étre
plus détaillées comme la réaction d’ionisation associative NOT +e~ = N + O. Cest le cas
dans les travaux de Bultel et al. |62] par exemple, qui ont développé pour cette réaction un
modéle vibrationnel spécifique pour la réaction NOT(X!'Y* v)+e™ = N*+O* °. En effet,
cette réaction est le précurseur de la création d’électrons dans les couches de choc précédant
le cas échéant, la création d’électrons en cascade due aux réactions N* +e~ = Nt + 2¢e~
et O* + e~ = OT + 2¢e~. A noter par ailleurs que les processus de dissociation par impact
avec les particules lourdes sont généralement négligés dans les modéles CR.

Concernant les termes radiatifs de I’équation 1.61, les processus de peuplement peuvent se
faire par absorption et émission. Pour les transitions radiatives lié-1ié, le taux de production

nt s'écrit :
on'’ oni \ ™ oni\
5 = 5 5 1.70
( at )radea: ( 8t )radem " ( at )radex’ ( )

oll les deux termes correspondent aux termes d’émission et d’absorption de la relation 1.59
ou k, k' désignent alors un niveau électronique. Pour les processus en émission, le taux de
production de n! s’écrit alors :

anzs emi lsevelfel o ' i—1 o .
( o ) = Z A(j,i)nl — ZA(Z,])RS. (I.71)

rad—ex j=i+1 j=1

Les dépeuplements et peuplements issu des processus d’émission dépendent uniquement
des conditions locales et sont donc faciles a prendre en compte. Pour les phénoménes d’ab-
sorption, le probléme est plus compliqué, puisque comme vu précédemment ’absorption en
un point dépend de la luminance radiative en ce point qui dépend du rayonnement émis
et absorbé au travers de tout I’écoulement (cf. termes d’absorption de la relation 1.59).
Compte tenu de la complexité du probléme, le calcul rigoureux de ce terme d’absorption
n’est jamais entrepris dans la littérature a notre connaissance. Pour pallier cette difficulté,
on utilise fréquemment dans la littérature [62, 92, 27| des facteurs d’échappement pour trai-
ter I’absorption de maniére approchée. Ce facteur d’échappement permet de quantifier le
repeuplement par absorption d’un niveau ¢ comme une fraction du peuplement par émission
du niveau ¢. Ce facteur A;; peut alors étre interprété comme une fraction du rayonnement
qui s’échappe d’un point lors d’une transition entre les états j et ¢, d’oti son nom. Un
processus d’absorption peut s’écrire alors :

- A?,l)A(]v Z)”?s

n’ + hv u nl, j>i. (L.72)

®le symbole * désigne des particules sur des états excités
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Si Aj; est égale a zéro ceci indique que le gaz absorbe localement tout le rayonnement, le
gaz est alors optiquement trés épais. Dans le cas contraire oit A;; est égale a un, il n’y a pas
d’absorption, le gaz est alors optiquement mince. Dans la littérature, on trouve différentes
expressions du facteur d’échappement, du plus simple (A est un paramétre ajustable entre
0 et 1) & des formules plus complexe comme celle de Holstein [93| par exemple utilisée par
Bultel et al. [62] ou & des formules adaptées a des cas particuliers comme celle développée
par Johnston [27] pour une géométrie assimilable a des plans tangents. La détermination de
ces facteurs d’échappement reste cependant dans tous les cas approximative, ce qui est le
point faible actuellement des modéles CR pour traiter correctement le rayonnement. Avec
cette approximation, I’équation 1.70 s’écrit :

71—

i Ns,q 1
(aazs) = D AuAG,nd =Y A AG, j)ns. (L.73)
rad—ex =

j=j+1

On peut écrire de maniére similaire pour les processus radiatifs du continuum que :

(‘ZS)TWM = Ao Alc, D)ngrn, (L.74)

(ans> = AdlA(d, i)ns/nsu (175)
at rad—diss 7

avec A.; et Ag; les facteurs d’échappement liés & la photoionisation et la photodissociation
de la particule s. A noter que dans la littérature, les processus de photodissociation ne sont
généralement pas pris en compte.

L’utilisation d’un modéle CR permet de mieux représenter la distribution des popula-
tions électroniques en comparaison d’une approche Boltzmannienne. Sa mise en ceuvre est
cependant limitée a du post-traitement car son implémentation dans un solveur fluide ne
pose pas de probléme de fond mais alourdit considérablement les calculs avec des équations
de bilan de masse a considérer pour chaque niveau électronique de chaque espéce chimique.
On notera tout de méme les récents travaux de Panesi [26], qui a implémenté un modéle
CR dans un solveur CFD (Euler) pour plusieurs niveaux atomiques.

e A partir des populations rovibroniques (obtenues a l'aide d’un modéle CR et/ou de
distributions Boltzmanniennes) et des températures de translation (cf. schéma de la figue
I.4), les propriétés radiatives sont, suivant la précision recherchée, calculées soit avec une
approche raie par raie (approche précise discutée dans le paragraphe traitant des outils de
références, qui, compte tenu des ressources informatiques qu’elle requiert, est en pratique
mise en ceuvre uniquement pour des cas 1D), soit avec des modéles de bandes, soit avec une
approche hybride i.e. approche raie par raie pour les raies atomiques et modéle de bandes
pour les autres contributions.

Les modéles de bandes permettent d’obtenir des propriétés radiatives moyenne par bande
spectrale ce qui allége considérablement les calculs par rapport & une approche a haute réso-
lution. Leur construction repose sur une base de données spectroscopiques. Il existe de nom-
breux types de modéles de bandes qui tiennent compte ou non des corrélations spectrales
(cette notion est développée dans la section I11.3.2) allant d’une résolution de 10 & 10000
cm~!'. Dans le cadre des rentrées atmosphériques, un modéle spectralement non corrélé
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utilisé frequemment dans la littérature est le modéle « Smeared Rotational Band » (SRB)
[27, 21| qui revient & moyenner la structure rotationnelle des spectres issues de transitions
lié-lié des espéces moléculaires. Ceci correspond & une résolution de I'ordre de 10-100 cm ™.
Cette modélisation est par exemple mise en oeuvre dans le code développé par Johnston
[27], le code LORAN développé par Hartung [21], le code ASTEROID développé par Surz-
hikov [94]. On peut noter également qu'un modéle de bandes spectralement corrélé a été
développé pour des applications de rentrée martienne a 'ETL sans ionisation en considé-
rant les espéces CO et C O, |95, 96]. Pour les raies atomiques, les modéles de bandes sont
rares. On peut citer celui développé par Surzhikov [97] mais qui ne tient pas compte de la
structure fine.

e Une méthode de résolution de 'ETR est ensuite mise en ceuvre. La méthode de lancer
de rayons est rarement utilisée pour des raisons de cofit de calcul évident. Il existe différentes
méthodes approchées pour traiter les transferts radiatifs dans les écoulements de rentrée
atmosphérique (milieux semi-transparents et non diffusant) et ainsi obtenir le flux radiatif :

La méthode des plans tangents : c’est la méthode la plus fréquemment utilisée dans la
littérature [7, 98] car elle est facile & mettre en oeuvre. On considére dans cette méthode
que les propriétés thermophysiques du milieu ne varient que suivant la direction normale
a la paroi. Le probléme se raméne alors a la configuration de deux murs plans infinis, le
premier étant symbolisé par la paroi du véhicule et le second par 'infini amont (i.e. la zone
juste en amont du choc). Il existe alors des expressions semi-analytiques pour exprimer le
flux radiatif entre les deux murs plans. Cette approximation est généralement acceptable
pour des corps assez émoussés et au voisinage de la ligne d’arrét.

La méthode des harmoniques sphériques ou méthodes Py [99] consiste & décomposer
la luminance (qui a une dépendance directionnelle) sur la base compléte des harmoniques
sphériques. Les coefficients de cette décomposition sont alors des fonctions dépendant de la
position qui peuvent étre reliées aux moments directionnels de la luminance et satisfont a des
équations aux dérivées partielles plus faciles & résoudre car sans dépendance directionnelle.
La précision de cette méthode est liée a la taille de la base i.e. N. Si N — 400 alors la
solution tend vers la solution exacte. Pour des raisons de mise en oeuvre difficile, cette
méthode est en pratique utilisée & des ordres faibles. Par exemple, Hartung [21]| I'utilise &
l'ordre 1 et Surzhikov [92] a l'ordre 1 et 3.

Une autre méthode également utilisée est celle basée sur une approche Monte Carlo. Elle
permet de calculer les transferts radiatifs de maniére statistique i.e. & 'aide de fonctions de
densité de probabilité (pdf). La mise en oeuvre de cette méthode consiste & mettre en place
une procédure générant des événements aléatoires reproduisant les phénomeénes physiques
décrits par PETR (émission, transmission, absorption dans notre cas) et ceci dans toute la
géométrie considérée. Autrement dit, I’émission radiative de ’écoulement est représentée
par des paquets de photons au nombre de N par exemple qui sont distribués sur toute la
géométrie suivant une pdf. Chaque paquet est alors émis suivant une direction et une fré-
quence aléatoire et les phénomeénes de transmission et d’absorption sont traités de maniére
déterministe ou aléatoire. Le résultat de I’ensemble de ces événements aléatoires donne alors
les flux et les puissances dans tout ’espace & une erreur statistique prés. Plus le nombre
d’événements aléatoires initiaux N est grand et plus U'erreur statistique est faible. Cette
méthode a notamment été mise en oeuvre par Rouzaud et al. [95] dans le cadre de rentrée
atmosphérique martienne et par Gogel et al. [100].
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e Pour le couplage avec I’hydrodynamique, compte tenu de la description multi-température
utilisée dans le solveur CFD, les termes radiatifs interviennent au niveau de I’équation de
I'énergie totale et dans les différentes équations de bilans d’énergie des degrés internes (cf.
§1.44) dont la forme générale est rappelée ici :

at(psei,s) + arj (p56i7su%) = axj()\ﬁsaqu—‘i?s) + a:pj (pei,staijts) + Z Z QZS__JS/
espéce s’ mode j

+ Y ot > Q- pi (1.76)

réaction r processus p

ou e; s est I'énergie massique de 'espéce s pour le degré interne ¢ supposé a 1’équilibre a la
température 7T; 5 (le tableau 1.3 donne la modélisation multi-température retenue dans les
différents codes hydrodynamiques existants).

La résolution de 'ETR faite généralement dans la littérature ne fournit que le champs de
puissance radiative totale et le flux radiatif a la paroi. Le couplage au niveau de I’équation de
I’énergie totale est alors aisé a réaliser mais pas au niveau de I’équation 1.76. Pour simplifier
cette équation, le terme > o Q;‘;d’p est généralement négligé (perte d’énergie lors de
processus radiatifs mettant en jeu un continuum). Un probléme se pose également pour le
terme de puissance Ri’bb (puissance radiative issue des transitions lié-lié relative a 'espéce
s et au mode i) car il faut connaitre la répartition a effectuer de la puissance radiative dans
les différentes équations de bilans des énergies internes.

Les approches adoptées dans la littérature a ce sujet sont assez approximatives et dé-
pendent du modéle multi-température utilisé. On peut relever par exemple que dans la
plate-forme URANUS/HERTA /PARADE [56] (cf. tableau 1.3 pour la modélisation multi-
température du code URANUS, et HERTA et PARADE sont respectivement un code de
transfert radiatif et un code de calcul des propriétés radiatives) la puissance radiative totale
est insérée dans les équations d’énergie totale et d’énergie associée & la température T,
1.€. associée aux modes de translation des électrons et d’excitation électronique des espéces
lourdes. Par contre, aucune contribution radiative n’est ajoutée dans I’équation associée
aux énergies de vibration. Les auteurs [56] de cette modélisation supposent que I’énergie
rovibrationnelle mise en jeu dans les processus radiatifs est négligeable.

Dans la plate-forme de calcul LAURA /LORAN [7] (LAURA est un solveur hydrody-
namique [20] & deux températures (17,7, ;) et LORAN est un solveur radiatif [21]), la
puissance radiative est injectée dans les deux équations d’énergie (totale et vibronique).
C’est également 'approche retenue par Johnston [27].

Aucune étude rigoureuse concernant la redistribution de la puissance radiative dans les
différents réservoirs d’énergie n’a été effectuée dans la littérature.

I.5 Conclusion et objectifs de thése

Compte tenu de 1'étude précédente, en grande partie bibliographique, il apparait que le
déséquilibre thermochimique présent dans les couches de choc de rentrée atmosphérique est
difficile & modéliser et ce méme sans considérer le rayonnement.
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La majorité des codes hydrodynamiques existant dans la littérature utilise une approche
multi-température qui est relativement facile & mettre en oeuvre car elle consiste a ajouter
une équation de bilan d’énergie pour chaque mode d’énergie pouvant étre en déséquilibre
avec la translation des particules lourdes, chaque équation nécessitant par ailleurs la connais-
sance de termes de relaxation. Cette modélisation souléve le probléme du couplage entre
la chimie et la vibration. Différents modéles de couplage existent dans la littérature mais
sans réelles validations théoriques ou expérimentales. Des travaux consistant a déterminer
des schémas cinétiques réduits a partir d’'une description niveau par niveau vibrationnel
n’ont pas encore abouti et dépassent les objectifs de cette thése orientée sur les problémes
de rayonnement.

Solveur CFD :> n, T, T

(Multi-température) ﬂe —

Flux convectif Code de calcul
de populations

|
|
|
|
|
! g
: Ny LT,
! { {1
: ( d(nis)/ dt)rad Code de calcul de propriétés
, I radiatives hors ETL
| Iy

______ | Solveur radiatif [~ No K,

Couplage a) It

Flux radiatif

Fi1G. 1.5: Méthodologie de couplage envisagée avec un solveur CFD multi-température et un modéle

CR.

Dans le cas de chocs forts, tels que ceux rencontrés dans les rentrées terrestres, I’approche
multi-température n’est pas suffisante pour décrire le peuplement des niveaux énergétiques,
en particulier pour les niveaux électroniques. La plupart des récents travaux dans le do-
maine consistent & construire des modéles CR pour déterminer la population des niveaux
électroniques. Ces modéles sont utilisés en post-traitement des résultats obtenus par des
solveurs CFD multi-température et prennent en compte les effets collisionnels et les effets
radiatifs via des facteurs d’échappement. A partir des populations obtenues, les propriétés
radiatives sont calculées et la résolution de 'ETR permet alors d’obtenir le flux radiatif et le
champs de puissance radiative dans la couche de choc. Pour effectuer le couplage, a défaut
de connaitre la répartition de la puissance radiative a insérer dans les équations d’énergie
du solveur CFD, la puissance radiative totale est pragmatiquement injectée dans I’équation
de bilan de I’énergie totale et parfois, suivant le modéle multi-température, dans I’équation
de bilan d’énergie électronique.

Les objectifs de la thése sont de mettre en place des outils pour déterminer les flux radia-
tifs et étudier 'interaction du rayonnement avec 1’écoulement. Ce dernier point commence
par I’étude de l'influence du rayonnement dans les modéles CR en s’affranchissant de 1'uti-
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lisation des facteurs d’échappements. Le schéma de couplage envisagé a terme est indiqué
par le schéma de la figure 1.5. Le couplage b), en plus du couplage a) classique, constitue
I'originalité de la démarche visée ol les taux de production des niveaux électroniques dus
au rayonnement seront déterminés précisément. Par ailleurs les outils mis en place devront
permettre d’effectuer ces couplages dans des configurations multi-dimensionnelles (capacité
encore rare des outils numériques actuels).

Pour réaliser ces objectifs, il faut avant tout développer un modéle de propriétés ra-
diatives pour des milieux hors d’équilibre relatifs aux rentrées atmosphériques terrestre et
qui soit applicable a un couplage avec un modéle CR c’est-a-dire qui puisse prendre en
compte des populations quelconques des niveaux électroniques. L’aspect couplage et uti-
lisation dans des configurations 2D /3D (écoulement non axisymétrique et calcul du flux
radiatif sur toute la paroi de I'engin) fait que I’approche raie par raie est & proscrire pour
réaliser ce type d’étude compte tenu de la lourdeur des calculs avec une telle approche. Un
modéle de bandes a donc été développé pour ces conditions avec une formulation de 'ETR
adaptée aux milieux hors d’équilibre. Ceci fait 'objet du chapitre III. Sa construction re-
pose sur une base de données spectroscopiques et des codes de calculs raie par raie étendus
a des applications hors d’équilibre. Ces deux points font ’objet du chapitre II. Le dernier
chapitre est quant a lui dédié a I'implémentation de ce modéle dans le code ASTRE, solveur
radiatif 3D, qui repose sur une approche Monte Carlo.

Ainsi, aux termes de ces travaux, on disposera d’'un modéle de rayonnement des gaz
adapté a des milieux hors d’équilibre et implémenté dans un solveur radiatif 3D. Ces ou-
tils peuvent étre utilisés pour prédire le transfert radiatif dans les chocs de rentrée atmo-
sphérique terrestre en géométrie multi-dimensionnelle et étre mis en oeuvre pour réaliser le
couplage a) et/ou le couplage b) (celui-ci nécessite cependant quelques développements sup-
plémentaires tel que la procédure de calcul des taux de production (dn’/dt),qq) du schéma
de la figure L.5.
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II.1 Introduction

L’objectif de ce chapitre est d’établir les expressions permettant de calculer les propriétés
radiatives de plasmas de Ny-Oy en déséquilibre thermochimique. Ceci est une étape indis-
pensable en vue d’étudier le transfert radiatif et Pinteraction rayonnement/hydrodynamique
dans les couches de choc de rentrée.

Ce travail s’appuie sur des travaux antérieurs et des outils développés au laboratoire
EM2C dans le cadre d’études de plasmas de N»-Oy A'ETL [101]. Une extension de ces outils
a été réalisée pour calculer les propriétés radiatives hors ETL, et ce tout particuliérement
pour les continua.

On donne dans la premiére partie de ce chapitre, I'expression des coefficients d’émission
et d’absorption pour les transitions lié-lié, lié-libre, libre-libre dans le cadre d’une approche
raie par raie!. Ces expressions tiennent compte du déséquilibre thermique en utilisant une
description niveau par niveau et/ou suivant le cas une description multi-température des
degrés internes, mais aussi du déséquilibre chimique le cas échéant.

Les outils développés ont été mis en ceuvre sur un cas d’épreuve représentatif des rentrées
hyperenthalpiques, le projet FIRE II, pour effectuer des calculs de transfert radiatif & haute
résolution sur la ligne d’arrét de ’écoulement. Ce travail a été réalisé dans le cadre d’un
workshop organisé par 'ESA (2nd International Workshop on Radiation of High Tempera-
ture Gases in Atmospheric Entry, Rome, 2006). Les résultats obtenus sont discutés dans la
seconde partie de ce chapitre.

I1.2 Formulation des propriétés radiatives pour des mi-
lieux hors d’équilibre

Les résultats exposés dans cette section sont basés sur des travaux antérieurs réalisés au
laboratoire EM2C [101] concernant la constitution d’une base de données spectroscopiques
nommée par la suite HTGR |89 (High Temperature Gas Radiation) relative a des plasmas
de N,-O,%. Cette base regroupe I'ensemble des données relatives aux transitions contribuant
majoritairement & 1’émission et 1’absorption d’un plasma dont la température varie entre

ICette approche & haute résolution, qui est la plus précise et la plus fiable, consiste & travailler sur une
grille spectrale suffisamment résolue pour discrétiser correctement toutes les raies (5-6 points au minimum
par largeur de raie).

2Cette base contient également des données pour traiter les plasmas de No-Oo-Ar, COy-No ainsi que
les molécules H,O et CHy dans infrarouge.
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300 et 25000 K. La gamme spectrale considérée est celle de 'ensemble du spectre utile z.e.
de 1000 a 200000 cm™!. Ces données sont soit directement issues de la littérature (cas des
transitions lié-lié atomiques et des continua), soit obtenues par extrapolation de données
de la littérature (cas des transitions lié-lié moléculaires). Pour les systémes électroniques
moléculaires, cette base a fait 'objet dans la Reéf. [86] de validations partielles systéma-
tiques par rapport & des durées de vie radiative, des intensités de bandes et des coefficients
d’Einstein disponibles dans la littérature. De maniére plus globale, une validation de la
base a été obtenue par rapport a des résultats expérimentaux et a la base spectroscopique
du code SPECAIR [84] sur des calculs d’émission de plasma d’air optiquement mince a
pression atmosphérique dans Pintervalle spectrale 1000-50000 cm ™! pour des températures
allant jusqu’a 15000 K [96].

Dans ses travaux, Chauveau [101] donne des expressions du coefficient d’absorption pour
chaque type de processus radiatifs qui sont valables pour des milieux a 'ETL. Sous cette
hypothése d’ETL, le coefficient d’émission est relié au coefficient d’absorption par la loi de
Kirchhoff :

ne(T) 2hco3

o

ke(T) A1) = exp(hco/kyT) — 1’

(IL.1)

ou T est la température d’équilibre local du milieu et L2(7") la luminance d’équilibre a la
température 7.

Pour des applications hors ETL, cette loi n’est plus valable du fait que les populations
des états hauts et bas des transitions ne suivent pas une distribution de Boltzmann ou que
I’équilibre chimique n’est plus vérifié. Dans ces conditions, un calcul de propriétés radiatives
nécessite alors un calcul séparé des coefficients d’émission et d’absorption. On présente ici
une extension des formulations obtenues & 'ETL concernant les coefficients d’absorption et
on donne également les expressions des coefficients d’émission. Cette extension dépend de
la modélisation retenue pour décrire le déséquilibre thermique du milieu. Comme indiqué
dans la chapitre I, il existe différents degrés de précision concernant cette description,
de 'approche rotationnelle spécifique a 'approche multi-température. Compte tenu de la
discussion a la fin du chapitre I, une approche hybride - approche multi-température pour
décrire les degrés de liberté de translation, vibration et rotation et approche électronique
spécifique pour décrire les niveaux électroniques - semble apporter une précision suffisante
pour représenter le rayonnement des plasmas de rentrée. Dans ce cadre-la, nous faisons les
hypothéses suivantes : les modes de translation des particules lourdes et des électrons libres
sont caractérisés respectivement par les températures 1" et T, la rotation par la température
T, = T et la vibration de chaque espéce s diatomique par la température 7T;, ;. Cette
représentation multi-température correspond globalement a celle utilisée généralement dans
les codes hydrodynamiques (une seule température de vibration est parfois méme utilisée par
exemple [20, 57, 58|). Concernant la population des niveaux électroniques des particules,
on considérera, sauf mention contraire, une description niveau par niveau électronique.
En effet, la mise en ceuvre de cette derniére approche dépend du niveau de détail des
données spectroscopiques disponibles dans la littérature. Ce point concerne en particulier
les continua et est discuté par la suite. On donnera également les expressions des propriétés
radiatives dans le cas ou I'on considére une distribution de Boltzmann a la température 7,
pour la population des niveaux électroniques.

Les expressions sont présentées d’abord pour les transitions lié-lié puis pour les continua.
On indique & chaque fois, les données spectroscopiques utilisées (qui sont regroupées dans
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la base HTGR).

I1.2.1 Transitions lié-lié

Ce type de transition peut de maniére générale s’écrire comme
X; 4 hco = X, (I1.2)

ol u et [ désignent respectivement les niveaux liés haut et bas de la transition mettant en
jeu 'espéce rayonnante X. Les coefficients d’absorption et d’émission pour cette transition
radiative s’écrivent de maniére classique comme :

Ay
Ugl = nu4_ﬂ_lhco-ulful(0- - OUl) (113)
/’ig,l = (nlBlu - nuBul)hUulful(U - UUZ)’ (114)

ot n,, et n; désignent respectivement les populations des niveaux u et [ de la transition, A,
B, By, sont les coefficients d’Einstein relatifs & I’émission spontanée, I’émission induite et
I'absorption, o,; est le nombre d’onde de la transition et f,;(c — oy;) le profil spectral de la
raie. Le choix et les caractéristiques des profils utilisés dans nos calculs sont discutés dans
la section I1.2.1.3. On a supposé par ailleurs dans les expressions I1.3 et 11.4 que les profils
en émission spontanée, en absorption et en émission induite sont identiques.

Deux relations classiques relient les coefficients d’Einstein, il s’agit de :

guBul = nglu (115)
A, .
B—i — 8rheo?, (11.6)

avec g,, g; les dégénérescences des niveaux v et [. En insérant les relations I1.5 et I1.6 dans
la relation I1.4, on peut exprimer k% & partir de A, :

A g g
ul ul u Ny gi
= — 1-— ’u 0 — Oyl)- I1.7
Ro e 3l lnl ( ) l( l) ( )

Les coefficients d’Einstein sont étroitement liés aux intensités des raies. Ces données sont
rassemblées dans la base HTGR au méme titre que les positions o,;. Dans les expressions
I1.3 et 1.7, les populations n, et n; peuvent étre données directement par une description
niveau par niveau ou données par des distributions de Boltzmann.

Les coefficients d’émission 72 et d’absorption s de I'ensemble des processus radiatifs
entre niveaux liés de toutes les espéces radiatives s’obtiennent par simple somme :

= > (IL8)

espéce s wul

K = Z anl, (IL.9)

espéce s ul

sous ’hypothése que les raies peuvent étre considérées comme isolées.
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I1.2.1.1 Transitions atomiques

Les transitions lié-lié atomiques correspondent a des transitions entre niveaux électro-
niques. Les relations 1.3 et I1.7 peuvent directement étre utilisées dans le cadre d'une
approche niveau par niveau électronique pour déterminer les propriétés radiatives. u et [
désignent simplement dans ce cas, les niveaux électroniques haut et bas de la transition.
Dans le cas ou la population des niveaux ¢lectroniques suit une distribution de Boltzmann
a la température T, la population d’un niveau u s’exprime comme :

I exp(— )
" ’ Qat(TelaTa Te,ci)7
ot F, est 'énergie du niveau u, et n.; et @, désignent la densité et la fonction de partition
de T'espéce atomique. Comme l'indique 'annexe A, le calcul de la fonction de partition
prend en compte 'abaissement de potentiel qui dépend des températures de translation des
particules et des concentrations des espéces chargées notées C.. Par la suite, pour simplifier
la notation, les dépendances en T', T, et C'y ne seront plus indiquées.

(I1.10)

n

Compte tenu des températures des plasmas envisagées i.e. allant jusqu’a quelques di-
zaines de milliers de Kelvin, les espéces atomiques & considérer sont NV, O, Nt et O". Pour
ces especes, il existe dans la littérature de nombreuses banques de données accessibles qui
recensent les positions et les intensités des raies. Chauveau [101] a fait un choix parmi ces
différentes bases suivant des critéres de précision des données disponibles (positions et in-
tensités) et d’exhaustivité des bases. Il est ressorti de cette étude que la base du NIST [81]
présente les données les plus précises et qu’elle contient dans chaque bande spectrale, les
raies les plus importantes pour la prédiction des transferts radiatifs. C’est par conséquent
cette base qui a été incorporée dans la base HTGR et utilisée dans nos travaux. A titre
indicatif, on dénombre dans cette base 945 raies pour N, 707 pour N, 817 pour O et 864
pour OT.

Au regard des récents travaux de Johnston [102], la pertinence de ce choix est cependant
a nuancer quelque peu. En effet, dans ces travaux, Johnston a fait des calculs de transfert
pour les raies atomiques dans des situations de rentrées atmosphériques en prenant en
compte ou non, en plus des raies atomiques contenues dans la base du NIST, celles de trés
faibles intensités contenues dans la base théorique TOPBASE [103] non prises en compte
dans la base du NIST. Les résultats montrent une contribution significative de ces raies
supplémentaires aux trés fortes épaisseurs optiques.

I1.2.1.2 Transitions moléculaires

Pour les espéces moléculaires, les transitions lié-lié se produisent entre deux niveaux
rovibroniques. De maniére générale, un niveau rovibronique est représenté par un quintuplet
n,v,J,1,p caractérisant respectivement les états électronique et vibrationnel, le moment
cinétique total (hors spin des noyaux), la composante de structure fine et la parité (A
doubling) de la molécule. Son énergie F,, s, peut étre décomposée comme :

Fovgip = Fu(n) + Fy(n,v) + F.(n,v, J,1,p), (IT.11)

ou Fy(n) est la partie électronique de 'énergie du niveau, F,(n,v) la partie vibrationnelle
dépendant exclusivement de n et v, et F.(n,v,J,i,p) la partie rotationnelle incluant si
besoin la structure fine et le A doubling.
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Dans le cadre de la modélisation thermodynamique retenue pour décrire le déséquilibre
thermique, on souhaite seulement utiliser une description niveau par niveau électronique, les
autres populations étant décrites pour des distributions de Boltzmann. Dans ce cas, la po-
pulation d’un niveau (nv.Jip) s’exprime en fonction de la densité n,, du niveau électronique
n via la relation suivante :

ny, F,(n,v)  F.(n,v, J,i,p)) (IL.12)

wosip = (27 + 1) exp ( - -
e = G Ty )exp( KT, BT,

mal

N S . . . s s s . PN
ou g, s, est un poids statistique tenant compte de la dégénérescence de spin nucléaire

I+l I - :
dans le cas des molécules homonucléaires valant ;7= (resp. 57) pour les niveaux (n.Jip)

symétriques (resp. antisymétrique) vis a vis de la permutation des noyaux dans le cas
ot le spin [ des noyaux est entier, et 21 — (esp. 21;;11) dans le cas ou [ est demi-entier.
Dans le cas des molécules hétéronucléaires, g;, 5, = 1. (y,,; désigne la fonction de partition

rovibrationnelle correspondant au niveau électronique n et s’exprime comme :

Fy(n,v) _ Fi(n,v, Jﬂ?p))' (I1.13)

T o) = 3 g (27 + Ve (= =2 = =2

vJip

Dans le cas ou les niveaux électroniques sont décrits par une distribution de Boltzmann a
la température T,;, la densité n,, du niveau électronique n s’écrit :

Fu(n) ) mot(To, Tr) (I1.14)
kael Qmol(Tela T’U7 TT) ’

ol Ny et Qo désignent la densité et la fonction de partition interne totale a trois tem-
pératures de ’espéce diatomique considérée. Le calcul de cette fonction de partition est
détaillé dans 'annexe A. De maniére générale, (), est reliée aux fonctions de partition
rovibrationnelles Q7. ; par la relation :

Ny = Nior €XP ( —

Quot(Tut, Ty, T,) Zexp( kal)) n (T, T)). (IL.15)

I’expression de la population d’un niveau dans une description purement Boltzmannienne
des populations est alors obtenue en insérant simplement la relation 11.14 dans la relation
I1.12.

A noter que dans la description multi-température ci-dessus, nous avons choisi un par-
titionnement de I’énergie ou seule I’énergie purement vibrationnelle F,(n,v) est prise a T,
tandis que tous les termes d’interaction vibration, rotation, structure fine sont pris a 7). A
ce titre, Babou et al. [104] ont déterminé U'influence de ce choix sur des calculs de fonctions
de partition des espéces diatomiques présentes dans les plasmas de No-Os pour des tempé-
ratures allant jusqu’a 50000 K. Leur étude montre que 'impact est négligeable. Pour plus
de détails sur les expressions des énergies mentionnées dans I'équation 1I.11, le lecteur est
invité a consulter les travaux de Chauveau [101].

Concernant les données spectroscopiques, Chauveau [101]| a développé une base de don-
nées (positions et intensités des transitions, et énergies des niveaux) afin de traiter 19
systémes moléculaires des espéces Ny, N7, O et NO qui sont susceptibles de contribuer
en absorption et/ou en émission au rayonnement d’un plasma d’air chaud. Le tableau 1.1
tiré de la Ref. [101] donne le nom des systémes, les états hauts et bas des transitions et les
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bandes vibrationnelles traitées (v’ et v” désignent les niveaux vibrationnels des états hauts
et bas respectivement). La position et Uintensité des raies ont été déterminées a partir
d’une description détaillée de la structure rotationnelle des états électroniques incluant la
structure fine & partir de grandeurs (constantes moléculaires spectroscopiques, moments de
transition électronique,...) sélectionnées dans la littérature. Pour chaque état électronique,
le potentiel internucléaire a été reconstruit par la méthode RKR, puis interpolé et extrapolé
avant d’étre utilisé pour calculer les fonctions d’onde vibrationnelle. La combinaison de ces
fonctions d’onde et des moments de transition électronique (ETMF), sélectionnés dans la
littérature, a permis de calculer systématiquement les intensités de bandes; ces calculs ont
été partiellement validés par rapport & des résultats expérimentaux publiés.

Pour chaque état électronique et pour chaque état vibrationnel, tous les niveaux rota-
tionnels liés ont été pris en compte (J,qar = 200). A titre indicatif, on dénombre de 1'ordre
d’un million de raies pour chaque systéme électronique moléculaire.

TAB. II.1: Systémes électroniques moléculaires considérés [101].

molécule nom du état haut — bandes calculées
systéme état bas (0: 0,0 000 )
N, First-Positive B3I,~A3%} (0:21;0: 16)

Second-Positive  C*II,-B*I1, (0:4;0:21)
Birge-Hopfield 1~ 0TI~ X' (0:19;0:15)
Birge-Hopfield 2 'S/ -X'¥¥ (0:28;0:15)
Carroll-Yoshino ¢! ¥ - X151 (0:8;0:15)
Worley-Jenkins  ¢3'IT,~X'%7 (0:4;0:15)

Worley 03" IT,~ X5} (0:4;0:15)

Ny Meinel APIL,-XP%F (0:27;0:21)
First-Negative ~ B*YLf-X?XF (0:8;0:21)
Second-Negative ~C?¥7-X*XF (0:6;0:21)

NO y A2y XL (0:8;0:22)
v BT, X1, (0:37;0:22)
o C?11,— X211, (0:9;0:22)
€ D?*Y X211, (0:5;0:22)
v E*¥ X210, (0:4;0:22)
e B?A-X*1I, (0:6;0:22)
11000 A D2yt A%t (0:5;0:8)
infrared X211, X 11, (0:22;0:22)

Oy Schumann-Runge B*¥, -X°% (0:19;0:21)
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I1.2.1.3 Profils de raie

Si une raie peut étre considérée comme isolée, i.e. indépendante des autres transitions,
elle présente néanmoins une certaine extension spectrale. En effet différents phénomeénes
contribuent a élargir les raies. Il s’agit de I'effet Doppler, de I’élargissement naturel di aux
durées de vie finies des niveaux et des effets collisionnels qui perturbent les niveaux d’éner-
gie des particules rayonnantes.

Elargissement naturel et collisionnel :

L’élargissement naturel regroupe de maniére générale les effets liés a la durée de vie finie
des niveaux (désexcitation radiative, effets prédissociatifs et autoionisants). L’élargissement
di a la désexcitation radiative est en pratique toujours négligé devant les autres élargis-
sements dans nos applications. En effet, il n’engendre que des largeurs de raies de 'ordre
de 1073 cm™!. Les effets autoionisants et prédissociatifs interviennent lorsque 1’état haut
de la transition est situé dans un continuum. Certains états atomiques autoionisants sont
pris en compte dans les sections de photoionisation de TOPBASE [103| utilisées dans la
base HTGR. En revanche pour les états prédissociés de NO, Oy et Ny, Chauveau [101] a
rassemblé des durées de vie publiées afin d’obtenir des largeurs prédissociatives. Au niveau
du profil, cet élargissement est modélisé par un profil Lorentz, de méme que pour les effets
collisionnels explicités ci-dessous.

L’élargissement collisionnel est di a la modification de la position des niveaux énergé-
tiques de la particule rayonnante engendrée lorsqu’une autre particule s’approche de celle-ci.
La collision peut avoir lieu avec une particule de méme type, I’élargissement des niveaux
d’énergie est alors dit résonant, avec une particule lourde neutre responsable de 1’élargisse-
ment de van der Walls (vdW), ou avec un électron ou un ion, on parle alors d’élargissement
Stark. Tous ces élargissements sont modélisés par un profil Lorentz :

l YL
T2+ (0 — ow)?’

fr(o) = (11.16)

otl v, est la demi-largeur & mi-hauteur du profil spectral.

Pour les atomes, cette demi-largeur est égale a la somme des demi-largeurs relatives aux
élargissements collisionnels (v.) précédemment cités :

YL = Ve = YvdW + Ystark + Yresonance- (1117)

Les expressions de ces trois types de demi-largeurs utilisées dans la base HT'GR sont issues
de données publiées dans la littérature et en particuliers des travaux de Riviére [105] concer-
nant les largeurs dues a l'effet Stark, effet d’élargissement dominant pour des températures
supérieures a 10000 K.

Pour les systémes électroniques moléculaires référencés dans le tableau II.1, la demi-
largeur vy, est égale & la demi-largeur collisionnelle additionnée le cas échéant d’'une demi-
largeur prédissociative Ypyeq :

YL = Vet Ypred (1118)
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Peu de données existent dans la littérature sur les élargissements collisionnels des molécules.
Des valeurs pragmatiques ont par conséquent été utilisées a partir de résultats expérimen-
taux ou théoriques. Ainsi, pour les systémes du NO (sauf pour I'infrarouge) il a été retenu
comme largeur collisionnelle [106] :

0.75
295
%o = 0.293 P<T> cm ™ (IL.19)
pour NO infrarouge [107],
0.62
300
Vo = P<T> cm ™!, (I1.20)
et pour les autres systémes O,, Ny et N, [108],
_—.
Ye = 0.1 P<T> cm ™t (I1.21)

Dans ces expressions P et T désignent la pression totale (en bar) et la température de
translation des particules lourdes.

Pour les demi-largeurs prédissociatives v,,eq, hormis pour les systémes de NO(83, ', 7,
7'), tous les autres systémes indiqués dans le tableau II.1, ont des demi-largeurs prédisso-
ciatives qui dépendent de la bande vibrationnelle traitée. Ces données sont soit directement
tirées de la littérature ou soit estimées a partir de durées de vie publiées. Les données uti-
lisées sont répertoriées dans les travaux de Chauveau [101].

Elargissement Doppler :

L’effet Doppler a pour origine le déplacement de la particule émettrice ou absorbante par
rapport au référentiel de I’observateur. Lorsque une particule de vitesse v dans un référentiel
fixe, émet un rayonnement de fréquence v, dans son référentiel propre, se propageant
suivant la direction n, cette fréquence sera observée dans le référentiel fixe a la fréquence :

V=, (1 + n) _ (I1.22)
C

En considérant que I'élargissement Doppler est di a ’agitation thermique caractérisée
par une fonction de distribution Maxwellienne des vitesses des particules rayonnantes et en
négligeant I'effet des collisions, le profil attribué a chaque transition est alors Gaussien. Ce
profil s’exprime en fonction du nombre d’onde comme suit :

fp(o) =1/ IHTQ% exp [— In 2(0 ;Daul>2], (I1.23)

ol vp est la demi-largeur Doppler & mi-hauteur donnée par :

2kyT'In 2
YD = Oyl %, (1124)
mc
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avec m la masse de la particule rayonnante, o,; le nombre d’onde de la transition et T la
température de translation de la particule.

Profils utilisés :

En supposant décorrélés les différents phénomeénes d’élargissement, on peut exprimer le
profil résultant comme le produit de convolution entre le profil Lorentz et le profil Gaussien
associés a ces phénoménes. Le profil normalisé résultant est appelé profil Voigt, et a pour

expression :
a [ln2 [T eV’
= —\/ — —d I1.25
fV(U) ™D T /_Oo a2 + (b—y)2 Y, ( )

= V2 (11.26)

D

b = vIn 22—, (I1.27)

YD

avec

Ce profil a été utilisé pour toutes les transitions lié-lié traitées dans les calculs raie par
raie effectués dans ce travail. Les demi-largeurs & mi-hauteur v, et vp sont déterminées
respectivement avec les expressions obtenues dans les deux paragraphes précédents.

11.2.2 Continuum

Les données nécessaires aux calculs des propriétés radiatives relatives aux transitions des
continua sont des sections efficaces. La base HTGR [101] regroupe des sections efficaces pour
traiter les transitions lié-libre et libre-libre susceptibles de jouer un role en absorption ou en
émission. En absorption, il s’agit du bremsstrahlung inverse (ou bremsstrahlung en émis-
sion) électron-neutre et électron-ion, de la photoionisation et de la photodissociation - pour
les molécules - (ou recombinaison radiative), du photodétachement atomique (ou recom-
binaison radiative). Il est important de souligner a ce stade que les sections efficaces dont
nous disposons, sont généralement des sections en absorption et sont rarement détaillées
état par état. Ceci n’a pas d’importance lorsque que l'on traite des milieux a 'ETL puisque
le coefficient d’émission peut alors étre exprimé en fonction du coefficient d’absorption via
la loi de Kirchhoff, mais ce n’est pas le cas pour les milieux hors d’équilibre.

On présente dans les paragraphes suivants les expressions des coefficients d’absorption
et d’émission pour les différents processus du continuum pour des milieux hors d’équilibre.
Dans le cas des transitions lié-libre, ces expressions s’appuient sur une relation liant les
sections efficaces (niveau par niveau) en émission et en absorption valable hors ETL. Ce-
pendant compte tenu du manque de données dans la littérature sur les sections efficaces de
certains processus, les expressions niveau par niveau électronique que 1’on cherche a obtenir
ne sont pas toujours envisageables. Dans ce dernier cas, I'utilisation des données existantes
nécessite faute de mieux d’utiliser des modéles multi-température de peuplement des ni-
veaux des particules. Ceci est précisé le cas échéant. Pour le cas particulier des transitions
libre-libre, des expressions valables a 'ETL sont utilisées dans la mesure ol seuls les degrés
de translation des électrons libres sont pris en compte dans la modélisation retenue.
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I1.2.2.1 Transitions lié-libre

Ce type de transition peut de maniére générale s’écrire comme
Xy + heo =Y, + Zj, (I1.28)

ol X, Y et Z sont les espéces mises en jeu dans la réaction. Les indices £, ¢ et j indiquent les
niveaux occupés par les particules. Les lois de conservation appliquées a ce type de réaction
permettent d’établir la relation suivante :

%qu = heo + Ef —E} — E = Ereqe, (11.29)
dans laquelle p désigne la masse réduite des produits Y et Z, Ef* I'énergie du niveau [ de
Pespéce A référencée par rapport a son niveau fondamental, E,... 'énergie de la réaction
(par exemple I'énergie de dissociation dans le cas de la photodissociation, ou I'énergie
d’ionisation dans le cas de la photoionisation - cette énergie est référencée par rapport
au fondamental de la particule absorbante) et g désigne la vitesse relative des produits Y
et Z. On suppose dans la relation 11.29 que 'impulsion du photon est négligeable devant
celle de la particule absorbante.

En introduisant, par analogie aux coefficients d’Einstein, des sections efficaces relatives
IR E , es I .. . . ei , . abs .
a I'émission spontanée Si7; (o), Iémission induite S;7, (), et 'absorption g% (o) relatives

ij
a la réaction 11.28, on obtient les expressions :

os dg
e = Y miniheyg u(0)dmg’ 2(9) - (I1.30)
ijk g
;= Yn? heo S5 (o) mg? F(g) 2 L 11.31
Ro = an n; heo ¢S5 1, (o) ng(g)doc (IT.31)
ijk
1
Re = Y mi heo SE(o)-, (I1.32)
’ c
ijk

oit K¢ et kK% sont les coefficients d’émission induite et d’absorption pure, ni' désigne la

population du niveau [ de Pespéce A et f%(g) est la fonction de distribution des vitesses
relatives des produits Y et Z qui est supposée étre Maxwellienne & la température relative
T..;2. Cette fonction est donc définie par :
3 2
7 /g
g :—eXp<— ), I1.33
( ) h3£(/~L7 Trel) 2ka’7~el ( )
ou &(p, Tre) est la fonction de partition translationnelle de la particule de masse p a la
température T, :

3
QWMkarel) 2 (II 34)

g(lu’aTTel) = ( 72

A PETL, les processus radiatifs lié-libre suivent comme les autres types de transitions la
loi de Kirchhoff. Dans ce cas, I'insertion des expressions I1.30 a I1.32 dans la relation 11.1

3Cette derniére hypothése est justifiée dans la mesure ou la description thermique des degrés de trans-
lation des particules lourdes et des électrons s’appuient, elles-mémes sur des distributions de Maxwell
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méne aux relations suivantes, similaires a celles de Milne-Einstein [109] :

Zejs,k(o-) 3
——— = 2hco (11.35)
Siejl,k(o-)
47w292 e 1 avs

h2

ol g;, g; et gi sont les dégénérescences des niveaux 7, j et k des especes Y, Z et X. L’établis-
sement de ces relations qui relient les sections efficaces entre elles, est un point important
pour des applications hors ETL. En effet, en termes de données disponibles dans la littéra-
ture, seules les sections efficaces en absorption pour les processus lié-libre sont généralement
données. Hors ETL, se pose alors le probléme de I'expression du coefficient d’émission qui
ne peut plus étre obtenu en passant par la loi de Kirchhoff comme a 'ETL. Les relations
I1.35 et I1.36 nous permettent alors de pallier ce probléme en obtenant des expressions des
coefficients d’émission spontanée et d’émission induite, en fonction seulement des sections
efficaces en absorption. Les relations obtenues sont les suivantes :

n} n? EY +E? +FE,..c. — EX — he
N, = 2hc’c? Z Ik hoSi (a) exp ( : ] i i (11.37)

ki
Uk rel 9i9; ! kTrel
nYn? EY +FEZ 4+ E pe — EX — hco
Ky = Z hoSglE Ik ———exp | — ] i .
ijk gigj g(ﬂa Trel)nk kTrel

(11.38)

En fonction de la disponibilité des données sur les sections efficaces état par état exis-
tantes, les deux relations générales I1.37 et I1.38 peuvent étre appliquées telles quelles ou
adaptées a une description multi-température selon le processus.

Photoionisation atomique de N et O

Compte tenu du degré relativement faible d’ionisation du plasma rencontré dans les
écoulements de rentrée, on considére seulement la photoionisation de N et de O. La réaction
s’écrit :

Xy +heo = X" +e, (11.39)
ot X désigne I'espéce N ou O. Pour cette réaction, compte tenu de la différence de masse
entre Iion X et un électron, la température T, est prise égale a celle des électrons
libres T,. On dispose des sections efficaces en absorption de TOPBASE [103] qui sont
tabulées en fonction de l'état k de la particule absorbante (i.e. sommées sur les états
d’arrivée ). Ces sections efficaces, dépendantes du nombre d’onde, sont relatives a des
valeurs multiplets puisque la base TOPBASE [103]| n’est pas résolue en structure fine. Par
rapport aux notations utilisées précédemment, ces sections efficaces &% correspondent a :

G (o Z hoS% (o). (I1.40)

Pour utiliser ces données dans les expressions I1.37 et 11.38, on doit supposer que les ni-
veaux des produits sont peuplés suivant une distribution d’équilibre a 7,, autrement dit



II1.2. Formulation des propriétés radiatives pour des milieuz hors d’équilibre 51

que la population des niveaux électroniques des ions est & 1’équilibre avec la translations
des électrons libres. Suivant cette hypothése, les coefficients d’émission ¥ et d’absorption
k¥ par niveau bas de la transition, désigné par k, s’exprime comme :

. h
nt = 2hc*o’ny &% (o)X exp ( — CU) (I1.41)
kae
h
KE = ni &8 (0) l — X Texp < — CO)] : (I1.42)
kT,
avec - .
neg _ Nt Bion — By 11.43
T e, T Qx (1) ( BT ) | 4

ot E;,, est I'énergie d’ionisation i.e. la différence d’énergie entre les états fondamentaux de
Xt et de X. Le facteur x;“? représente le rapport entre la population d’équilibre & 7, du
niveau k de l'espéce X (i.e. celle qui découle de la loi de Saha) et la population réelle n;' .
Xy ! représente dans ce cas un facteur de déséquilibre chimique niveau par niveau.

Dans le cadre d’une description Boltzmannienne des niveaux de X a une température
quelconque d’excitation T, (qui peut étre différente de T.) et en considérant toujours que
les ions sont a I'équilibre avec les électrons, les coefficients 7, et k, s’obtiennent a partir
des relations I1.41 et I1.42 en effectuant une sommation sur tous les états £ :

EX+h
Ny = 2h0203 X"quG“bs o) gk exp( %) (I1.44)
i "t abs (- E;;X) e (- hw) 4
RS Ox (T ZG 0) gk €Xp T, X% exp T, (I1.45)
X X
abs  _ n abs <_ Ek ) 11.4
KRe QX(T )ZGk (U)gk exXp kael ( . 6)
avec o
neq _ nen QX(T€> Eion 11.47
N T X T Qx (1) TP \ kT ) (IL47)

On distingue cette fois-ci le coefficient d’émission induite ¢ et celui d’absorption pure £2%.

Dans ces expressions, le facteur x™“? exprime le rapport entre la densité totale de I’espéce
X calculée avec la loi de Saha (exprimant I’équilibre chimique & la température T, entre
X, X7t et les électrons), et la densité réelle n*. Notez que dans le cas ott 'on a I'équilibre
thermique (i.e. T, = Ty;) et 'équilibre chimique i.e. x"°? = 1, les expressions de 7, et Kk,
satisfont bien la loi de Kirchhoff.

Photodétachement de N~ et O~

La réaction s’écrit de maniére générale comme :
X, +heo =X, +e, (I1.48)

ot X désigne I'espéce N ou O. Pour ces réactions, de méme que pour la photoionisation
atomique, la température 7)., est assimilée a celle des électrons libres 7.
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Pour le photodétachement de N, contribution controversée dans la littérature, certains
travaux estiment que le terme 3P de la configuration (1s)?(2s)%(2p)* contribuerait de ma-
niére prépondérante & la formation du continuum de photodétachement. Ce point de vue
a été adopté par Chauveau [101]. La base de données HTGR pour cette contribution se
résume alors a une valeur pragmatique de la section efficace d’absorption, associée a I’état
3P, choisie par Chauveau [101] comme moyenne de résultats expérimentaux et théoriques
assez disparates a ce sujet. Le photodétachement de O~ est traité de maniére similaire z.e.
en considérant également un seul état, 'état fondamental de O~, terme 2P de la configu-
ration (1s)?(2s)%(2p)°. La section efficace utilisée en absorption pour cette contribution a
également été obtenue a partir d’'une moyenne des sections expérimentales et théoriques
disponibles dans la littérature. A noter que les sections pour ce type de contribution ne
sont disponibles qu’en absorption. L’indice k£ dans la réaction 11.48 désignera alors par la
suite le niveau P pour le photodétachement de N~ ou 2P pour celui de O~.

Ces données représentent des sections efficaces sommées sur I’état d’arrivée i :
& (o) = hoSih (o). (I1.49)
i

La sommation sur l'indice k& dans les relations 11.37 et 11.38 est alors faite sur un seul état.
L’utilisation des sections G¢* nécessite la méme hypothése que pour la photoionisation,
a savoir que la population des produits doit suivre une distribution d’équilibre a T,. De
plus, la densité n;y n’est généralement pas déterminée dans les codes hydrodynamiques,
de méme que la densité n*~ de Pespéce X . La densité nX~ étant généralement faible, elle
peut étre calculée perturbativement avec la loi de Saha en considérant un équilibre entre
les densités de X, X~ et e~ a T,. Finalement, les expressions des coefficients d’émission et
d’absorption s’écrivent :

_ h
ne = 2hc*ang &{(0)exp ( — CJ) (I1.50)
ky T,
_ h
ko = 1Y 6%(0) [1 — exp ( - k:;)} , (IL51)
avec la densité n? ~ déterminée avec la relation suivante :
X
X nen Eion)
n;, = ex . 11.52
b 2 TG (1) P (kae (11.52)

Les données disponibles dans la littérature conduisent & considérer ce type de processus
a ’ETL a la température des électrons T,. On remarque que 'expression des coefficients
obtenus satisfait la loi de Kirchhoff. Une description niveau par niveau pour le photodéta-
chement n’est pas envisageable avec les sections efficaces dont nous disposons actuellement.

Photoionisation moléculaire de Ny, O; et NO

Cette réaction est similaire a la réaction I1.39 avec X désignant Ny, Oy et NO.

Un calcul rigoureux du coefficient d’absorption pour ces transitions nécessiterait de tenir
compte de la contribution de ’ensemble des niveaux d’énergie rovibroniques de ’espéce
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absorbante, une section efficace en absorption étant associée a chaque niveau. Ces sections
efficaces ne sont pas disponibles dans la littérature. En pratique, Chauveau [101] a utilisé
simplement des sections efficaces & température ambiante (=~ 300 K). L’utilisation de ces
données ne permettent pas d’envisager une approche niveau par niveau électronique. On
supposera par la suite que la population des niveaux d’énergie des espéces Ny, OF et NO™
sont a ’équilibre & la température 7T, : ceci permet de simplifier les sommations sur ¢ et k
dans les relations I1.37 et I11.38 afin de tenir compte d’un écart par rapport a un équilibre
chimique & T,. Néanmoins les sections efficaces d’absorption sont prises a 300 K (les seules
dont nous disposons). Nous utilisons donc pragmatiquement les expressions suivantes :

Ne = 2hta*n xS (o) exp < - hca> (I1.53)
kT,
h
Ke = N 6G(0) |1 —x"“exp ( — CO) , (I1.54)
kae

dans lesquelles, S8 est la section efficace en absorption pour des conditions standards (&
300 K) et le facteur y™? s’écrit de la méme maniére que celui de 1’expression I11.47 ol tous
les degrés sont pris a T,. On remarque que ’équilibre chimique (x"¢? = 1) entre X, X et
e~ méne bien a respecter la loi de Kirchhoff a la température T..

Photodissociation de O, (Schumann-Runge)

De maniére générale, la réaction s’écrit :
ng + hco — Ol + Oj. (1155)

La température T, caractérisant la vitesse relative des produits est égale dans ce cas a
la température de translation des espéces lourdes T'. Pour ce processus, les seules sections
efficaces disponibles dans la littérature sont données a 'ETL. Ce sont celles préconisées par
Churchill et al. [110] et Mnatsakanyan [111] issues de résultats théoriques et expérimen-
taux. Ce sont des sections globales qui dépendent du nombre d’onde et de la température
d’équilibre (< 10000K). Ces sections efficaces sont définies comme :

S0, T Q02 ng exp ( A T) Sphs . (o). (11.56)

Dans cette expression, E,?Q désigne 1’énergie du niveau k de Oy et, iy et jo désignent le
seul couple de niveaux sur lequel on considére que les atomes d’oxygéne sont produits, ¢.e.
les niveaux 3P (le fondamental) et 'D de l'oxygéne. Ces niveaux correspondent a 1'état
asymptotique de D'état électronique Oy B3Y . Sous cette derniére hypothése, la sommation
sur les niveaux dans les relations I1.37 et I1.38 se résume simplement a celle sur les niveaux k.
Sous ces différentes conditions, les équations I1.37 et 11.38 appliquées a la photodissociation
de Oy permettent d’obtenir :

h
Ny = 2hc*a*nO2\" 1S, (o T)exp(—%) (I1.57)
| h
Ky = OIS (o T)exp (— ), (11.58)
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avec
X" =" XeqmXthm (11.59)
02
neq n QOQ (T) Ediss 11
_ .60
Xetm = 900:€(mo, T)QSH(T) 0 \ kT (11.60)
Xt = 00 (I1.61)
h R%En%E

ol Fy;ss est I'énergie de dissociation de 1'espéce Os, ngE et n%E les populations des états
1o et jo de O a I’équilibre 4 T et, nl-oo et n% les populations réelles de ces derniers. Dans ces
relations, les facteurs xp7 et x;o o représentent respectivement le déséquilibre chimique par
rapport a la loi de Saha & T' (donnant la densité n® lorsque O, est & I’équilibre chimique
avec O) et le déséquilibre thermique par rapport & un équilibre des populations de O a T.

Pour le coefficient d’absorption, on a supposé que les niveaux d’énergie de O sont a
I'équilibre & la température de vibration de O, (température d’équilibre qui semble plus
adaptée que T) :

K = pO:@W (g, T, o). (I1.62)

g

Par conséquent, pour traiter la photodissociation de O, avec les données publiées sur les
sections efficaces, on peut au mieux considérer une approche niveau par niveau pour les deux
premiers niveaux de O pour le calcul de I’émission spontanée et induite mais obligatoirement
une distribution Boltzmannienne pour les niveaux vibrationnels de O, pour 'estimation de
I’absorption vraie.

Dans le cas d’une description complétement multi-température ot les niveaux de O
suivent une distribution d’équilibre a T, par exemple, le facteur x;, ¢ devient :

neq __ QQO(T) exp (Eio + Ejo _ Ly, + Ejo) ‘

(11.63)

Xthm = QY (Tu) kT kyTe

De méme que pour les autres contributions, la loi de Kirchhoff est vérifiée lorsque ’équilibre
thermique et chimique est rencontré.

I1.2.2.2 Transitions libre-libre

Ce type de réaction met en jeu un électron et une particule lourde. Elle s’écrit de maniére
générale comme :
X+e +ho=X+ej, (I.64)

ol 7 et j désignent des états translationnels de 1'électron et X 1'espéce lourde mise en
jeu. Dans ces travaux Chauveau [101] a considéré ce type de processus pour les particules
neutres No, Oy, N, O et les ions N et O, Dans la mesure ot seuls les degrés de translation
des électrons sont pris en compte dans la modélisation retenue, ces transitions peuvent étre
traitées & 'ETL a la température des électrons T,. On utilise directement les expressions
données par Chauveau [101] pour lesquelles la loi de Kirchhoff est évidemment vérifiée :

heo ) (1L.65)

kae

h
I {1 — exp ( — k:;)} (IL.66)

Ne = 2hcto®n*n.6" (o, T.)exp ( —
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ol &% est la section efficace en absorption. Pour les transitions mettant en jeu un ion,
les sections efficaces utilisées sont tirées des travaux de Kramers [112| avec une correction
quantique par l'intermédiaire d’un facteur de Gaunt calculé & partir des expressions de
Stallcop et al. [113]. Pour les transitions mettant en jeu un neutre, les sections efficaces
sont extraites des travaux de Mjolsness et al. [114].

I1.3 Application & des écoulements de rentrée atmo-
sphérique terrestre

La formulation des propriétés radiatives pour les milieux hors d’équilibre énoncée dans
la section précédente a été mise en ceuvre dans un cas de rentrée atmosphérique terrestre
représentatif des rentrées & haute vitesse et hors d’équilibre. Ceci a été réalisé dans le
cadre d'un workshop organisé par I’Agence Spatiale Européenne (ESA), dans lequel un cas
test a consisté a reproduire numériquement les données radiatives obtenues en vol lors de
I’expérience FIRE II. Les mesures radiatives a comparer sont des luminances spectrales
et cumulées obtenues au point d’arrét de 'engin de rentrée. Les calculs radiatifs ont été
réalisés & partir de champs aérothermochimiques prescrits par 'ESA et sans couplage avec
I’hydrodynamique.

I1.3.1 Le projet FIRE

Le projet FIRE est une campagne d’essai en vol, effectuée dans les années 60 dans le
cadre du programme Apollo, afin d’étudier I’échauffement pariétal d’un véhicule rentrant
dans I'atmosphére terrestre a vitesse hypersonique [115, 116, 117|. Deux vols ont été réalisés
(FIRE T et FIRE II, noms attribués aux sondes) suivant la méme procédure. Initialement
placée a I'étage supérieur d’'un lanceur de type ATLAS, la sonde de forme similaire aux
capsules Apollo a été séparée du lanceur a 300 km d’altitude pour entamer une descente
dans 'atmosphére & une vitesse approximative de 11.4 km/s correspondant a la vitesse d’un
retour lunaire. Au cours du vol, la sonde a rencontré différents régimes d’écoulement, allant
des écoulements & haute altitude, grande vitesse et en fort déséquilibre aux écoulements
a basse altitude, basse vitesse et a 1’équilibre (ces différents régimes sont décrits dans la
section 1.2).

La forme générale et les dimensions des sondes FIRE sont indiquées sur les figures I1.1 et
I1.2. Les sondes sont constituées d’un avant-corps sphérique et d’un arriére-corps conique.
La figure II.1 montre par ailleurs les instruments qui équipent les sondes pour effectuer des
mesures de flux de chaleur conducto-convectif et radiatif. Afin de faire des mesures dans une
atmosphére libre de contaminants, le bouclier faisant office de calorimétre est en béryllium,
métal ayant le point de fusion le plus élevé de tous les métaux légers ce qui permet de limiter
les phénomeénes d’ablation et qui offre par ailleurs une trés bonne résistance meécanique.
Cependant compte tenu de ’échauffement important rencontré pendant la phase de rentrée,
méme un calorimétre en béryllium n’est pas capable de résister aux flux de chaleur sans
s’ablater et ainsi générer des produits d’ablation susceptibles de contaminer les mesures.
Afin d’avoir des conditions de mesures « saines » pendant une grande partie de la descente,
la solution envisagée a été alors d’empiler trois couches (boucliers) de béryllium, chacune
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FiG. I1.1: Schéma des sondes du projet FIRE avec leur équipement [117].

A
Experiment Reentry package dimensions i
D period D RN Re
1 67.16 93.47 1.02
2 62.99 80.52 3.56
. 3 58.70 70.21 0.61

52.578 ————————is

FiG. I1.2: Géométrie et dimensions en centimétre des sondes du projet FIRE [117].
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étant éjectée aprés un certain temps d’exposition aux échauffements, garantissant ainsi de
bonnes conditions de mesures. Comme l'indique le tableau de la figure 11.2, le rayon de
nez de l'appareil prend donc trois valeurs différentes au cours du vol. Les trois périodes
de mesures séparées par les deux éjections des boucliers correspondent a trois régimes
d’écoulement distincts, le premier étant un régime fortement hors d’équilibre, le deuxiéme
proche de I'équilibre et le troisiéme quasiment a 1’équilibre.

Pour effectuer des mesures radiatives, la sonde était équipée de plusieurs radiomeétres.
Des radiométres totaux donnant des valeurs intégrées de luminances directionnelles, étaient
placés a trois endroits dans la sonde comme indiqué sur la figure II.1 : un situé au point
d’arrét pour mesurer le rayonnement de ’avant-corps, un deuxiéme positionné sur le haut
des boucliers thermiques et le troisiéme sur la face arriére de la sonde. La plage spectrale
de ces radiomeétres est comprise entre 0.2 pum et 4 pm (2500-50000 cm™!). Un radiométre
spectral placé au niveau du point d’arrét a permis de mesurer le spectre de luminance
monochromatique directionnelle dans la plage plus restreinte 0.3-0.6 pm (16666-33333 cm™1)
avec une résolution de 0.004 pm.

Dans le cadre du cas test ESA, on s’intéresse uniquement aux mesures radiatives réali-
sées au point d’arrét de la sonde FIRE II i.e. celles données par le radiomeétre total et le
radiométre spectral situé¢ dans I’alignement, du point d’arrét. Les données recueillies lors du
vol FIRE I ne sont pas exploitables pour cause de bruit, de perte du signal et de manque
de stabilité de ’engin au cours du vol.

I1.3.2 Champs aérothermochimiques

Les champs aérothermochimiques fournis par 'ESA que nous avons utilisés pour réaliser
les calculs radiatifs sont issus du code de calcul TINA [57]. Le code TINA est un code 3D qui
résout les équations de Navier-Stokes qui régissent I’écoulement autour de l'engin. Le dés-
équilibre thermique est modélisé avec une approche a deux températures : une température
T pour la translation et la rotation des particules et une autre température 7T, pour carac-
tériser les niveaux électro-vibrationnels des particules lourdes et la translation des électrons
libres. Le déséquilibre chimique est quant a lui pris en compte avec le schéma cinétique
de Park [69]. Le couplage chimie/dissociation est modélisé avec ’approche semi-empirique
de Park [68] qui consiste & utiliser une température égale & /TT,. comme température
pilotant les réactions de dissociation par impact avec une particule lourde. Plus de détails
sur la modélisation de I’écoulement sont donnés dans la définition du cas test [118].

TAB. 11.2: Conditions de vol de la sonde FIRE Il pour quatre points de trajectoire.

Temps |3 1634 16375 1642.66 1648
Altitude [km] 76.42 67.05 53.86 42.14
Vitesse [km/s]  11.36 11.25 10.56 8.3

Densité [kg/m®| 3.72E-5 147E4 T7.17E-4 3.00E-3
Ts [K] 195 228 273 267
Tharoi |K] 615 1030 480 1560
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Fic. I1.3: Estimation du fluz radiatif en fonction du temps de vol & partir des mesures expéri-
mentales (adaptée de [115]).

Quatre points de trajectoire de rentrée de la sonde FIRE IT ont été simulés. Les conditions
de vol correspondant a ces points sont indiquées dans le tableau 11.2. Les deux premiers
points de trajectoire sont situés temporellement avant I’éjection du premier bouclier ayant
lieu approximativement a t = 1642.5 s et les deux suivants avant I’¢jection du deuxiéme
bouclier située approximativement a t = 1648.1 s. En terme de mesures, les données ont
été recueillies de maniére continue sur une grande partie de la trajectoire de rentrée (1628-
1652 s), mais seulement trois plages temporelles correspondent & des conditions de mesure
estimées « saines ». 1l s’agit des intervalles 1631.3-1636.47 s, 1642.47-1642.9 s et 1648.16-
1648.5 s. Suivant les termes introduits par Olynick et al. [7], qui ont également reconstruit
ce cas d’épreuve, on désignera tous les points de mesures dans ces intervalles de « prime » et
par opposition tous les points qui en sortent de « non-prime ». La figure I11.3* montre les
trois plages de mesure, les temps d’éjection des boucliers ainsi que les quatre points étudiés
dans le cadre du cas test. Les points de trajectoire 1634 s et 1642.66 s, sont situés dans
les plages de mesure fiables et les deux autres, 1637.5 s et 1648 s, sont des points « non-
prime » légérement en dehors de ces plages de mesures. Les données en vol concernant ces
deux derniers points sont donc susceptibles d’avoir été perturbées par le milieu ambiant.
Ceci est en particulier le cas pour le point de mesure 1648 s, pour lequel les mesures ont été

4Cette figure indique des flux radiatifs. Ils ont été obtenus & partir des luminances mesurées en vol et
de formules approchées [115].
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effectuées juste avant 1’éjection du deuxiéme bouclier. On relévera une certaine incohérence
dans le choix fait par 'ESA des points de trajectoire 1637.5 s et 1648 s.

La figure I1.4 montre les profils de températures, de pression totale, et de concentrations
sur la ligne d’arrét pour les quatre points de trajectoire indiqués dans le tableau 11.2. La
discrétisation des champs fournis par 'ESA était de 200 points sur la ligne d’arrét. Dans
un souci de limiter les temps de calcul et le stockage des propriétés radiatives sur cette
ligne d’arrét, les champs fournis ont été dégrossis sur une grille réduite suivant les gradients
de température et de concentrations. La discrétisation finale d’une trentaine de points est
indiquée sur les profils de la figure I1.4.
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FiG. I1.4: Profils des températures, de la pression et des concentrations le long de la ligne d’arrét
pour les deux premiers points de trajectoire étudiés (1/2).

Sur cette figure, on remarque que la distance choc-paroi diminue au cours du vol. Ceci est
di en partie & la chute de la vitesse et a I’accroissement de la densité amont mais aussi parce
que le rayon de nez de la sonde diminue a chaque éjection de bouclier (Zel’dovich [16] estime
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que la distance choc-paroi est d’environ un dixiéme du rayon de nez de I’engin). Les deux
premiers points de trajectoire sont & basse pression (respectivement 4700 et 18000 Pa dans
la couche de choc) et présentent une zone de déséquilibre thermique non négligeable (entre
15 et 30% de l'épaisseur de la couche de choc). La température de translation-rotation
T augmente d’abord fortement avant de relaxer avec les modes électro-vibrationnels des
particules et la translation des électrons libres décrits par la température T,.. Les deux
températures s’équilibrent alors et se stabilisent sur un plateau avant la couche limite.
Comme le montrent les figures I1.4(e) et I1.4(g), cette zone de déséquilibre est plus étroite
dans les deux autres cas, 1642.66 s et 1648 s qui correspondent & des cas plus hautes pres-
sions (respectivement 77000 et 200000 Pa) et des vitesses plus réduites. Les collisions entre
particules sont plus fréquentes, ce qui contribue a thermaliser plus rapidement ’écoulement.
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FiG. I1.4: Profils des températures, de la pression et des concentrations le long de la ligne d’arrét
pour les derniers points de trajectoire étudiés (2/2).

Du point de vue de la chimie, a I'instar de la relaxation thermique qui est de plus en plus
rapide au fur et & mesure que la sonde descend, les concentrations évoluent également vers
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un plateau plus rapidement. Au niveau de la couche limite, la paroi étant considérée comme
catalytique, les concentrations tendent alors vers leurs valeurs a 'ETL a la température de
paroi. Par ailleurs on constate que le taux de dissociation de O, est beaucoup plus important
que celui de N, et que 'évolution de la densité de Nt suit étroitement celle des électrons.
Le taux d’ionisation au niveau du plateau « thermique et chimique » est de 22.2 % pour le
premier point de trajectoire 1634 s, de 14.6 % au point de vol 1637.5 s, de 7.3 % au point
de vol 1642.66 s et enfin il n’est plus que de 0.23 % pour le dernier point simulé. Ceci est
en accord avec la description thermochimique faite dans le chapitre I ou 'on indique que le
taux d’ionisation est d’autant plus petit que la vitesse amont de 1’écoulement est faible.

I1.3.3 Transferts radiatifs sur ligne d’arrét

Des calculs de transferts radiatifs & haute résolution sur ligne d’arrét ont été réalisés
en utilisant les champs aérothermochimiques présentés dans la section précédente, afin
de déterminer les luminances spectrales au point d’arrét. L’équation de transfert radiatif
(ETR) formulée précédemment dans la section 1.3.2 a été résolue pas a pas et pour chaque
nombre d’onde sous la forme intégrée suivante :

Az/2

Lo(z + Az) = Lo(z)e o FH85/D8% 4 —Z:_ Z _t Az% (1 —emm(Eae@as) - (1L67)
oll z désigne I'abscisse sur la ligne d’arrét et Az la longueur d’une cellule. La résolution de
cette équation a nécessité au préalable le calcul des coefficients d’absorption k, et d’émission
1, pour chaque cellule du maillage (30 cellules). L ensemble des processus radiatifs présentés
dans la section II.2 ont été pris en compte pour déterminer les propriétés radiatives. En
accord avec la description thermochimique utilisée dans les calculs CFD, des distributions
de Boltzmann a T et T,. ont été utilisées pour caractériser respectivement les niveaux
rotationnels et électro-vibrationnels des particules. La température des électrons libres est
prise égale a Ty..

Les calculs ont été effectués sur I'intervalle spectral 1000-150000 cm~! discrétisé a haute
résolution sur une grille logarithmique telle que :

log(oit1 — 0;) =loga+ (i — 1) log 3, (I1.68)

ol 0; désigne le nombre d’onde du i®° point spectral et o et 3 deux paramétres caractérisant
la grille. Dans nos calculs, on a utilisé les paramétres suivants :

1000
== 12 -0.01 01
o) 0 00)150000—1—00
0.12 - 0.01

=1
g - 150000

Cette grille spectrale, utilisée également dans les travaux de Babou [119] et Chauveau
[101], assure une discrétisation suffisante pour nos applications.

I1.3.4 Reésultats et analyses

Pour estimer quels sont les processus radiatifs contribuant majoritairement a I’échauffe-
ment de la paroi, les coefficients d’émission et d’absorption ont été stockés pour différents
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types de processus. A titre illustratif, la figure II.5 montre les spectres d’émission et d’ab-
sorption pour un point du choc correspondant au temps de vol 1642.66 s. Sont représentés
les spectres globaux, les spectres sans la contribution des raies atomiques (essentiellement
situées dans I'IR et le VUV), les continua, et les spectres des systémes moléculaires de NO.
Concernant les contributions des systémes moléculaires, les systémes prédominants sont les
systémes No(1+4), No(2+), Ny (1-), quelques systémes de NO et surtout les systémes de
N2 (VUV) (sous I'appellation No(VUV), on regroupe les systémes Ny Birge-Hopfield 1 et
2, Worley, Worley-Jenkins et Carroll-Yoshino qui contribuent globalement dans 'intervalle
70000-120000 cm ™).
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FiGc. 11.5: Coefficients d’émission et d’absorption calculés dans les conditions thermochimiques
correspondant & un point dans le choc au temps de vol 1642.66 s - Py, = 45000 Pa, T'= 15000 K,
Tye = 11500 K.

I1.3.4.1 Comparaison aux données en vol

Les calculs sur ligne d’arrét ont été comparés aux données en vol dans les deux intervalles
spectraux de mesure qui sont 16666-33333 cm~! et 2500-50000 cm~!. Le tableau I1.3 donne
les luminances intégrées au point d’arrét issues des données en vol et des calculs. On indique
les incertitudes de mesure en pourcent pour les données en vol correspondant aux points
« prime », t.e. les points de trajectoire pour lesquels les mesures sont considérés comme
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fiables (cf. §I1.3.2). Les résultats expérimentaux sont a comparer aux calculs prenant en
compte 'absorption.

Pour l'intervalle 16666-33333 cm™!, les calculs donnent qualitativement la méme ten-
dance que les données en vol i.e. une augmentation jusqu’au point 1642.66 s puis une
diminution de la luminance. D’un point de vue quantitatif, pour les points 1634 s et 1648 s,
nos calculs surestiment la luminance en particulier pour le point 1634 s (cette surestimation
est discutée par la suite). Pour les points 1637.5 s et 1642.66 s, les écarts sont respective-
ment de 26.6% et de 23.8 % avec les mesures ce qui est relativement satisfaisant dans la
mesure oil les données en vol sont données avec une précision de 23%.

Au niveau spectral, la figure I1.6 montre des comparaisons entre luminance mesurée,
issue de la Réf. [116], et luminance calculée & basse résolution. Pour cette derniére, une
convolution de nos spectres calculés & haute résolution a été réalisée pour obtenir la méme
résolution que le spectrométre, a savoir 0.004 pum. Les amplitudes calculées sont globale-
ment en bon accord avec celles des mesures et on distingue clairement dans le cas 1648
s la structure des transitions de Ny(2+) et de N, (1—) dans 'intervalle 0.3-0.45 um. On
note un écart sur la position des tétes de bande de ces systémes. Ceci est dii & un pro-
bléme de calibration du spectrométre qui est expliquée dans la Réf. [116]. Ces figures et
le tableau II.3 montre que dans cette gamme spectrale, les raies atomiques ne contribuent
pas significativement contrairement aux processus de recombinaison radiative de N et O
(processus inverse du photodétachement de N~ et O~), aux systémes moléculaires No(2+)
et de N, (1—) et a la recombinaison radiative de N* et OF. A noter par ailleurs que pour
cette intervalle de mesure 16666-33333 cm™!, ’absorption est quasiment négligeable.
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Fic. 11.6: Luminance incidente & basse résolution spectrale au point d’arrét.

Le tableau donne également les résultats obtenus dans l'intervalle de mesure 2500-50000
cm ™! au point d’arrét pour les quatre points de trajectoire. La comparaison entre nos calculs
et les données en vol indique la méme tendance que pour I'intervalle 16666-33333 cm ™" i.e.

5Le spectre mesurée correspond au temps de vol 1648.19 s et non 1648 s dans la mesure ot il n’est pas
disponible pour ce temps de vol.
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TAB. I1.3: Luminance au point d’arrét intégrée sur différents intervalles spectrauz.

gt [W.em=2.sr71]

Intervalle Point de Donnée Nos calculs
spectral trajectoire en vol avec sans ] continua continua Sans raies sans
[pm ou cm ™1 absorption  absorption continua atomiques  moléculaires  atomiques  continua
1634 s 0.1 £23% 2.2 2.2 0.14 - - 2.09 2.06
0.3 =06 1637.5 s 3 3.8 3.83 1.16 - - 3.55 2.69
ot 1642.66 s 10.5 £23% 13 13.2 8.75 - - 11.8 43
16666-33333 1648 s 2.9 4.4 4.45 1.63 - - 4.4 2.81
1634 s 1.3 +23% 6.25 6.58 0.505 - - 3.14 5.7
0.2—4 1637.5 s 13 15.9 17.9 3.85 - - 7.15 11.73
ol 1642.66 s 63 £23% 62.6 78.8 25.5 - - 30 35.5
2500-50000 1648 s 5 12.5 13 3.54 - - 9.34 8.88
1634 s - 62.3 375.9 7.57 6.28 2.99 55.4 57.8
0-066 = 10 1637.5 s - 80.8 1193.4 26.4 27.5 1.84 63.4 67.2
ou 1642.66 s - 149.8 5505.6 81.3 85.2 0.89 94.3 103.9
1000-150000 1648 s - 21.4 552 5.32 5.18 0.39 17.7 17.8
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qu’il y a un bon accord global mais avec une surestimation des luminances calculées pour
le premier et le dernier points de trajectoire. La figure I1.7 montre les luminances obtenues
expérimentalement en fonction du temps de vol et celles obtenues numériquement pour les
quatre points de trajectoire étudiés. On indique sur cette figure les points « prime » (i.e.
fiables) et « non-prime ». Pour les points 1637.5 s et 1642.66 s, les écarts sont inférieurs a
23%. Ce résultat est cependant a relativiser pour le point 1637.5 s car ¢’est un point « non-
prime ». Une certaine confiance peut tout de méme étre accordée a ce point expérimental
dans la mesure ot c’est un point de vol se situant juste aprés un intervalle de mesure
« sain » comme l'atteste la figure I1.3.
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FiGc. IL.7: Luminance radiative au point d’arrét intégrée dans Uintervalle 2500 — 50000 em™!.

Concernant la surestimation de la luminance au point 1634 s, une explication possible
viendrait du champ de température obtenu pour ce point de trajectoire. La figure 11.8
montre une comparaison du champ de température T, (température caractérisant le peu-
plement des niveaux électro-vibrationnels des particules) obtenu avec le code TINA (champ
utilisé dans nos calculs) et le code LAURA (code hydrodynamique développé par la NASA
- Langley [20] qui utilise également une approche a deux températures). Ce dernier champ
est extrait des travaux de Olynick et al. [7]. On constate que le code TINA surestime T,
par rapport au code LAURA dans la zone hors d’équilibre (15000 K au lieu de 10000 K au
niveau du maximum). Les profils, le long de la ligne d’arrét, d’émission totale, des raies ato-
miques, des systémes moléculaires et des continua, obtenus a partir des champs produit par
le code TINA, sont également représentés sur la figure I1.8. Ces profils montrent clairement
que ’émission des transitions lié-lié est la plus forte dans la zone ol justement la suresti-
mation de T, se produit. On peut donc légitimement penser que cette surestimation de la
température électro-vibrationnelle qui est essentielle dans les calculs des propriétés radia-
tives entraine une surestimation de la luminance au point d’arrét. La validité de I’hypothése
d’une température T, peut aussi étre mise en doute pour ce point en fort déséquilibre.



66 Chapitre I1. Propriétés radiatives des plasmas hors d’équilibre

25000 - \ -
- I\ —— T, (code TINA) ds
- | | ——— T,. (code LAURA) |
: Iy
— —— - Total ]
20000 I |, | ——e—— Raies atomiques i _
s , | | —@— Systtmesmoléculaies | fo "
— - | ——a—— Continua &
X, - I | 4 o
© 15000 |- L c
= i 3]
£ 10000 |- IS
s | :
i S
B L
5000 |-
0

004 ~-0.02
Distance a la paroi [m]

Fic. IL.8: Profils de température Tp,e obtenus resp. avec les codes TINA [118] et LAURA [7].
Profils d’émission calculés & partir des champs aérothermochimiques donnés par le code TINA le
long de la ligne d’arrét - Temps de vol 16534 s.

I1.3.4.2 Analyses complémentaires

Processus radiatifs prédominants Les figures I1.9 4 I1.12 montrent les luminances ainsi
que leurs cumuls sur I'intervalle 1000-150000 cm ™!, Ce cumul est également représenté dans
le cas ou la contribution des raies atomiques ou des continua n’est pas prise en compte. En
paralléle de ces figures, le tableau I1.3 indique les luminances intégrées sur 1000-150000 cm—*
pour différents cas de figures (continua, sans raies atomiques...). On note que la tendance
générale d’'une augmentation de la luminance au point d’arrét jusqu’au point de trajectoire
1642.66 s puis une diminution, observée pour les intervalles spectraux de mesure 16666-
33333 cm™! et 2500-50000 cm™!, est également remarquée sur toute la gamme spectrale.

Pour le point de vol 1634 s, les résultats montrent que la partie VUV du spectre repré-
sente environ 90% de la luminance a la paroi. On reléve la prédominance dans cet intervalle
des systémes du Ny (VUV) essentiellement, mais aussi des raies atomiques et de la recombi-
naison radiative atomique (N7T) et moléculaire (N;, Oy et NOT) au-dela de 110000 cm™".
Dans les autres parties du spectre, les raies dans I'TR et les systémes Ny (1—), No(1+,2+)
sont les seuls contributeurs de la luminance a la paroi. De maniére plus globale, les résul-
tats du tableau I1.3 montrent que le rayonnement provient essentiellement des transitions
moléculaires lié-lié puisque la luminance sans les raies atomiques ou sans les continua re-
présente respectivement encore environ 90% de la luminance totale. Cette prédominance
du rayonnement moléculaire (en particulier celui de Ny (VUV)) vient du fait que Ny est
relativement peu dissocié dans la couche de choc comme le montre la figure I11.4(b).
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Pour le point de vol 1637.5 s (figure I1.10), les résultats sont assez similaires au cas pré-
cédent. La partie VUV contribue encore & 80% a la luminance totale mais la contribution
des continua et des atomes est en augmentation. Pour les continua, ceci provient essentielle-
ment de la recombinaison radiative de N*, O™ et du processus inverse de photodétachement
de N~ et O~ situées dans I'intervalle 10000-50000 cm~!. Ceci peu paraitre surprenant de
prime & bord puisque le taux d’ionisation diminue au cours de la trajectoire (22.2 % a 1634
set 14.6 % a 1637.5 s). Cependant en valeur absolue, la densité électronique augmente de
plus d’un facteur deux entre les deux points de vol (effet indirect de I'augmentation de la
densité totale). [’augmentation du rayonnement atomique (lié-lié ou continuum) provient
également du fait qu’on est un peu plus dissocié dans la couche de choc. La comparaison de
la contribution des continua atomiques seuls et des continua moléculaires indiquées dans le
tableau II.3 montre clairement cet effet. Par conséquent, de maniére globale, la luminance
a la paroi sans raies atomiques et sans continua représente respectivement 78 % et 83 % au
lieu des 90 % dans le cas précédent.

Comme le montre la figure I1.11, la contribution des continua et des raies atomiques
continuent a augmenter dans le cas 1642.66 s pour les mémes raisons que celles évoquées
dans la paragraphe précédent. La luminance au point d’arrét sans raies atomiques et sans
continua représente désormais respectivement 63 % et 69 %. Le rayonnement moléculaire de
N, (VUV) étant moins prédominant par rapport aux continua de recombinaison radiative
dans I'intervalle 10000-50000 cm ™!, la partie VUV du spectre malgré la présence des raies
atomiques dans cette gamme, ne contribue plus qu’a 58 % de la luminance totale.

Pour le dernier point de trajectoire, a la différence des autres points ou leur contribution
est négligeable, les systémes moléculaires de NO dans I’'UV contribuent de maniére signi-
ficative & la luminance totale dans I'intervalle 30000-60000 cm™!. Ceci se voit clairement
sur la figure I1.12 en comparant les courbes cumulées « total » et « sans systémes de NO ».
Ceci est dii & un effet de densité puisque pour ce point de rentrée la densité de NO est
égale & 3.102! m~3 sur le plateau alors qu’elle est largement inférieure & 10%° m=3 pour les
autres points de rentrée. Leur contribution représente alors 15 % de la luminance totale.
Au niveau de 'ionisation, elle est trés faible (0.23 % pour le taux d’ionisation contre 7.3 %
pour le cas 1642.66 s) alors qu’il n’y a qu’un facteur de l'ordre de 2 au niveau de la densité
totale entre les points 1642.66 s et 1648 s. La contribution des continua et en particulier
de la recombinaison radiative de N et de O" est alors moins importante que dans les cas
1637.5 s et 1642.66 s. Par ailleurs la partie VUV du spectre ne représente plus que 40 %
de la luminance totale a la paroi. Ceci peut s’expliquer par le fait que le point 1648 s est
un point moins chaud (8000 K sur le plateau contre 11000-12000 K pour les autres temps
de vol) donc moins émetteur dans la partie VUV et & plus haute pression (2 bar dans la
couche de choc) donc plus optiquement épais.

Effet de ’absorption Des calculs sans tenir compte de I'absorption ont également été
réalisés. Le tableau I1.3 regroupe les résultats obtenus pour les quatre points de trajec-
toire et les trois intervalles spectraux étudiés. La comparaison avec les calculs réalisés avec
absorption montre que I’absorption est négligeable dans l'intervalle 16666-33333 cm™! et
qu’il commence a étre significatif dans 'intervalle 2500-50000 cm ™! voire prédominant dans
I'intervalle 1000-150000 cm™~!. Pour déterminer quels processus radiatifs contribuent a cette
absorption, les luminances spectrales avec ou sans absorption ont été calculées. La figure
I1.13 illustre ces résultats pour le point de trajectoire 1642.66 s. Les principaux phénomeénes
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d’absorption y sont indiqués. Il s’agit de ’absorption des raies atomiques dans I'IR et dans
le VUV (ces derniéres étant trés fortement auto-absorbées), des systémes du Ny (VUV)
et de la photoionisation atomique et moléculaire également dans le VUV. Les figures 11.14
montrent & ce titre les luminances a la paroi des systémes de Ny (VUV) uniquement en
considérant ou non l'absorption de ces systémes pour le point de trajectoire 1642.66 s.
On remarque sur la figure de gauche que les systémes de Ny (Carroll-Yoshino, Worley et
Worley-Jenkins) sont optiquement trés épais. L’ensemble de ces résultats sont représentatifs
de tous les points de trajectoire pour expliquer la différence observée entre les calculs avec
et sans absorption.
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— | : - as
F-L sans absorption Absorption des raies | §-§
0 10° atomiques dans le VUV | a5
N F I <o
= le—s
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o 2L Pl
© 10 8 A' I
> - I I
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£ -
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)
3 B
100 L I |
10° 10* 50000 10°
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FiG. 11.13: Effet de l'absorption sur la luminance cumulée au point d’arrét - Temps de vol 1642.66
s.

Effet du déséquilibre thermochimique pour les continua Les processus de pho-
toionisation et de photodissociation sont susceptibles d’étre influencés par le déséquilibre
thermochimique. En effet, dans la mesure ou les réactifs et les produits d’une réaction ne
sont pas a ’équilibre, ’émission ou ’absorption peut étre plus ou moins intense qu’a 1’équi-
libre. Cet effet est représenté par le facteur de déséquilibre x™“? introduit dans la section
I1.2.2.1. De maniére générale, ce facteur désigne le rapport :

n®l

X" = (I1.69)

nréel’

ol n°? est la densité fictive de particules absorbantes en équilibre thermochimique avec les
produits de la réaction et n"% la densité réelle de particules absorbantes.



I1.3. Application a des écoulements de rentrée atmosphérique terrestre

71

& 0.003

Luminance [W.cm .cm.sr

0.002 -

0.001 -

A

)

. \ 7R
ARG

n 1 L
80000 100000
Nombre d'onde cm ™

" 1
60000

120000

o

]

Luminance [W.cm “.cm.sr

0.006 P 80
[| === N, (VUV) avec absorption —
H —— N, (VUV) sans absorption i 'TL
0.005 H @
I 1 o
L —60
I IS
0.004 |- 1 ©
[ 1 o
0.003 o 40 %
I/ 2 PR e . 2
I =1
[ i o
0.002 o i 8
i g
o -120 c
0.001 |- 1 §
[ 41 4
ol S 0

! | T ! L
80000 100000 120000

Nombre d'onde cm ™

1
60000

FiG. I1.14: Effet de l'absorption sur la luminance spectrale (tracée & basse résolution) et la lumi-
nance cumulée au point d’arrét des systémes de No (VUV) pour le point de trajectoire 1642.66 s. A
gauche, Ueffet est représenté pour chaque systéme (trait solide : sans absorption ; trait en pointillé :
avec absorption). A droite, leffet est représenté pour l’ensemble des systémes.

Luminance cumulée [W.cm *sr]

200

=
a0
o

Déséquilibre chimique
neq_

——————— X"*=1 pour la photoionisation de N et O

neq_

== X""=1 pour la photodissociation de O,

neq_

— — — = X"=1 pour la photoionisation de N et O

et pour la photodissociaton de O,

100

al
(=)

4

[l
SF | LU [N B B By B S s S p
w

Nombre d'onde [cm

(a) Temps de vol 1642.66 s

g

Zrl

Luminance cumulée [W.cm

40

30

Déséquilibre chimique

——————— X"*"=1 pour photoionisation de N, O
——— = X™=1 pour la photodissociation de O,
— — —— X"=1 pour la photoionisation de N, O

et pour la photodissociation de O,

20

10

Photoionisation N

10*

10°

Nombre d'onde [cm ']

(b) Temps de vol 1648 s
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Pour étudier l'effet du déséquilibre sur les continua et en particulier sur la photoionisation

atomique et la photodissociation de O,, les luminances a la paroi ont été calculées en ne
tenant pas compte du déséquilibre ¢.e. en imposant suivant les réactions x"“? = 1 dans les
expressions 11.44 et 11.45 ou I1.57 et I1.58 (I'effet est sur les phénoménes d’émission).

Sur les figures I1.15, nous avons représenté les luminances cumulées issues de ces calculs
(x™? = 1) ainsi que les luminances cumulées calculées en tenant compte du déséquilibre et
ceci pour deux points de trajectoire. Pour le point de trajectoire 1642.66 s (figure I1.15(a)),
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leffet sur la photoionisation atomique revient a abaisser la luminance totale de 15 % au
point d’arrét. Compte tenu de la relation I1.69 et des équations I1.44 & 11.46, ceci indique que
I'ionisation de N et de O est plus forte que celle déterminée en supposant 1’équilibre calculée
a partir de la densité réelle d’atome. On est en avance sur l'ionisation ce qui provoque une
augmentation de la luminance lorsque ’on tient compte de ce déséquilibre. L’effet est visible
dans le VUV et également, mais dans une moindre mesure, dans I'intervalle 15000-70000
cm~!. Pour la photodissociation, l'effet est contraire, ce qui indique qu’on est en retard sur
la dissociation de O,. Le déséquilibre a pour effet de diminuer la luminance de plus de 30

%.

Pour le point de vol 1648 s (figure I1.15(b)), leffet sur la photoionisation atomique
est faible, ce qui s’explique en parti par le fait que la photoionisation (ou recombinaison
radiative en émission) contribue peu pour ce point de trajectoire (cf. le paragraphe précédent
sur les processus prédominants). Par contre pour la photodissociation de O, I'effet est encore
trés important avec une augmentation de la luminance de prés de 50 %. A souligner que la
photodissociation calculée avec le déséquilibre ne contribue pas a la luminance totale et ce
quelque soit le point de trajectoire considéré.

Les deux effets du déséquilibre, I'un sur la photoionisation atomique et I'autre sur la
photodissociation de Oy, sont antagonistes dans la mesure o I’'un a pour effet d’augmenter
la luminance et 'autre de la diminuer.

Evolution de la luminance le long de la ligne d’arrét Les figures I1.16 a I1.19
montrent 1’évolution de la luminance intégrée sur tout le spectre le long de la ligne d’arrét
pour différents types de contributions et pour les quatre points de trajectoire. L’essentiel
de la luminance incidente provient de la zone o, par comparaison aux figures I1.4, la
température électro-vibrationnelle T;,. est la plus élevée, i.e. juste derriére le choc. En effet,
passée ce choc, la densité des particules augmente fortement, et les molécules commencent
a se dissocier. Par conséquent, le rayonnement lié-lié atomique et moléculaire est important
voire prédominant dans cette zone.

La contribution des raies atomiques est observable dans la zone hors d’équilibre mais
aussi le long de la ligne d’arrét. Suivant le point de vol, soit I’écart entre la luminance
totale et la luminance sans tenir compte des raies atomiques se réduit au fur et a mesure
que l'on s’approche de la paroi (cas 1634 s) ce qui prouve dans ce cas que les raies atomiques
absorbent plus qu’elles n’émettent sur le plateau, soit I’écart augmente ce qui indique que
la situation est inversée, les raies atomiques émettent plus qu’elles n’absorbent (cas 1642.66
s), soit I’écart n’évolue presque pas ce qui représente une situation intermeédiaire, les raies
absorbent autant qu’elles émettent (cas 1637.5 s et 1648 s).

Au niveau des continua, la contribution de la recombinaison radiative moléculaire se
situe également au niveau de la zone de déséquilibre ou la dissociation n’est pas encore trés
forte. A noter que de maniére générale les continua moléculaires jouent un réle mineur en
terme de luminance tout au long de la ligne d’arrét. Par contre, les continua atomiques
peuvent contribuer jusqu’a 30 % de la luminance totale au point d’arrét pour le cas 1642.66
s par exemple et on note que leur contribution augmente tout au long de la ligne d’arrét.

La représentation de la luminance sans tenir compte de ’absorption montre clairement
que le plateau n’est pas optiquement mince et ce pour chacun des points de trajectoire. Pour
le cas 1634 s, 'absorption sur le plateau provoque méme une diminution de la luminance
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incidente. Par ailleurs, on observe une absorption importante dans la couche limite ou la
température tend vers la température de paroi. La paroi étant considérée comme catalytique
1.e. favorisant la recombinaison & la paroi, I’absorption est en particulier lié aux transitions
moléculaires optiquement épaisses comme les transitions du Ny (VUV).

Pour le cas particulier du point 1648 s, la figure I1.19 montre que la contribution des
systemes de NO également visible sur la figure 11.12 apparait progressivement sur le plateau
lorsque la densité de NO augmente (cf. fig. I1.4(h)).

I1.4 Conclusion

L’expression des propriétés radiatives de plasmas de Nyo-O, a 'ETL a été étendue pour
des milieux en déséquilibre chimique et thermique pour lesquels la loi de Kirchhoff n’est pas
valable. Cette formulation s’appuie sur la base de données spectroscopiques HTGR [101]
développée au laboratoire EM2C. Pour répondre aux enjeux exposés dans la section 1.5,
I’extension au milieu hors ETL a été réalisée dans le cadre d’une approche hybride pour
modéliser le déséquilibre thermique ¢.e. une approche niveau par niveau pour la population
des niveaux électroniques et une approche multi-température pour les niveaux rovibration-
nels des particules lourdes. Pour la translation des espéces lourdes et la translation des
électrons libres, on considére qu’elles sont caractérisées par deux températures d’équilibre
distinctes ce qui correspond a notre cadre d’étude défini dans le chapitre 1.

Pour les continua, ne disposant principalement que de sections efficaces en absorption, les
expressions données s’appuient sur une relation reliant les sections efficaces en absorption,
en émission induite et en émission spontanée (relation similaire & celle de Milne-Einstein)
niveau par niveau. Son utilisation fait apparaitre dans les expressions des coefficients d’émis-
sion (spontanée et induite) un facteur représentatif du déséquilibre thermochimique entre
les espéces mises en jeu dans la transition radiative. En fonction des données disponibles
dans la littérature sur les sections efficaces, les propriétés radiatives sont données par ni-
veau électronique (par niveau du bas des transitions pour la photoionisation atomique par
exemple) ou en considérant une distribution de Boltzmann.

Par la suite, nous avons mis en ceuvre, lors d’un workshop organisé par 'ESA, I’ensemble
des formulations des propriétés radiatives exposées dans ce chapitre pour déterminer des
luminances au point d’arrét d’un engin rentrant dans ’atmosphére terrestre. Le cas test
a consisté a comparer les résultats prédits numériquement avec les données radiatives me-
surées pour quatre points de trajectoire du vol FIRE II qui est représentatif d’un retour
lunaire pour lequel des situations de fort déséquilibre puis de proche équilibre sont rencon-
trées dans la couche de choc en amont de I’engin. Les champs aérothermochimiques fournis
par ’ESA ont été obtenus avec le code CFD TINA modélisant le déséquilibre avec une ap-
proche & deux températures. Le calcul des propriétés radiatives a été réalisé & partir de ces
champs puis le calcul de transfert a été réalisé en 1D sur la ligne d’arrét avec 'approche raie
par raie sur toute la gamme spectrale. La comparaison expérience/calcul sur les gammes
spectrales accessibles expérimentalement (16666-33333 cm™! et 2500-50000 ¢cm™!) montrent
un bon accord qualitatif. D’un point de vue quantitatif, pour le premier point de trajectoire
fortement hors d’équilibre, les calculs surestiment de plus d’un facteur 5 les données en vol.
Ceci s’explique en partie par le fait que la température servant a caractériser le peuplement
des niveaux rovibroniques, est assez élevée dans la zone de relaxation, ou a lieu I'essentiel
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de I'émission de la couche de choc. Une température plus basse diminuerait le niveau de
luminance a la paroi, mais c’est sans garantie de retrouver les valeurs expérimentales dans
la mesure o 'approche Boltzmannienne dans les zones fortement hors d’équilibre n’est pas
justifiée. Pour les trois autres points de trajectoire plus proche de I’équilibre, les résultats
sont quasiment dans les barres d’erreur expérimentales hormis pour le dernier point, ou le
degré de confiance des mesures est faible.

D’un point de vue plus global, 7.e. & partir des résultats sur toute la gamme spectrale,
on a observé que la contribution des processus dans le VUV représente de 40 % a 90 %
de la luminance a la paroi suivant le point de trajectoire. Les systémes de N, et les raies
atomiques ont été identifiés comme étant contributeur majoritaire dans cette gamme spec-
trale avec dans une moindre mesure le recombinaison radiative des ions. Dans les autres
intervalles, les raies atomiques dans I'IR, les systémes Ny(1+), No(2+) et N, (1-), la recom-
binaison radiative et les systémes de NO (UV) dans les cas haute pression sont les autres
transitions jouant un role en transfert. De maniére générale, les contributions peuvent étre
réparties approximativement en trois selon : 1/3 raies atomiques, 1/3 systémes électroniques
moléculaires et 1/3 continua. Du point de vue de absorption, différents calculs montrent
que les contributions optiquement épaisses sont essentiellement les raies atomiques et les
systémes Ny (VUV). L'effet du déséquilibre a également été étudié. Il est montré qu’il joue
un role significatif pour la photoionisation atomique et la photodissociation de Oy avec des
variations de luminance totale pouvant atteindre 50 %.

Le degré de confiance de I'ensemble de ces résultats est cependant limité par la validité
des champs aérothermochimiques, obtenus avec une modélisation du déséquilibre relative-
ment simple. Cependant ces résultats permettent d’obtenir une premiére comparaison a des
données expérimentales, des tendances (contributions majeures, intervalles spectrales im-
portants) et des effets de sensibilité sur différents phénomeénes (absorption, déséquilibre...)
et constituent une étape indispensable en amont de ’¢laboration d’un modéle dégradé de
rayonnement, et de I’établissement d’une stratégie de couplage afin d’étudier l'interaction
rayonnement /hydrodynamique.
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II1.1 Introduction

La résolution de I’équation de transfert radiatif (ETR) dans les gaz nécessite au préalable
de discrétiser spatialement le milieu en ¢léments pouvant étre considérés comme homogénes
et isothermes. Un modéle de rayonnement est ensuite utilisé pour évaluer les propriétés
radiatives sur le domaine discrétisé¢ avant de résoudre 'ETR. L’approche raie par raie avec
une discrétisation spectrale suffisante (assurant que le profil de chaque raie spectrale est
représenté par plusieurs points) est le modeéle le plus précis pour déterminer ces propriétés
dans la mesure ol les grandeurs obtenues sont monochromatiques. Ces calculs a haute
résolution donnent des solutions de référence mais ont I'inconvénient d’étre trés cotiteux
en temps de calcul et en place mémoire. En effet, les propriétés radiatives doivent étre
évaluées sur tout le spectre c’est-a-dire sur une grille spectrale de plusieurs millions de
points pour chaque élément spatial du domaine. Pour pallier ce probléme et étant donné
que l'on s’intéresse généralement & des grandeurs intégrées spectralement (puissance et
flux radiatifs) dans les problémes de rayonnement, des modéles approchés de propriétés
radiatives moyennes par zone spectrale peuvent étre utilisés. L’objectif de ce chapitre est
de décrire les travaux réalisés sur la construction d’un modéle approché utilisé afin de
résoudre de maniére optimale et précise 'ETR dans des plasmas d’air hors d’équilibre pour
des applications de rentrées atmosphériques.

Il existe deux types de modéles approchés : les modéles a bandes spectrales (de quelques
dizaines a quelques milliers de cm™?) et les modéles globaux, intégrés sur tout le spectre.
Ces différents modéles peuvent étre également classifiés suivant la formulation de 'ETR a
utiliser : formulation en transmittivité ou en coefficient d’absorption. Une description géné-
rale des principaux modeéles existant dans la littérature ainsi que la formulation de 'ETR
associée a chaque modéle fait Uobjet de la premiére partie de ce chapitre. A noter que ces
formulations correspondent & des milieux supposés semi-transparents et non diffusant (cas
des plasmas de rentrée ol I’on ne tient pas compte des produits d’ablation dans la couche
limite pouvant diffuser le rayonnement) et qu’elles ont été développées avec I'hypothése
d’équilibre thermodynamique local (ETL).

De I’étude bibliographique sur les modéles approchés, le modéle statistique a bandes
étroites (MSBE) apparait le plus adapté pour traiter des milieux réactifs multi-espéces ab-
sorbants et a été retenu pour traiter les milieux hors d’équilibre chimique et thermique
rencontrés dans notre étude. La construction du modeéle a nécessité au préalable une for-
mulation adaptée de 'ETR pour tenir compte des corrélations spectrales existant entre les
processus radiatifs dans ces cas hors d’équilibre ainsi que du caractére optiquement épais ou
mince des systémes rayonnants. Ces travaux font 'objet de la deuxiéme partie du chapitre.
La troisiéme partie est consacrée a la construction proprement dite du modéle. Le cas du
milieu homogéne est d’abord considéré puis celui du milieu hétérogéne. On présente aussi
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dans cette partie le choix de la paramétrisation lié entre autre a ses différentes utilisations
envisagées suivant le modéle de peuplement des états rovibroniques. Enfin la procédure
de calcul ainsi que la nature des paramétres du modéle sont indiquées suivant le type de
contribution. La section II1.5 porte sur la validation et les limites d'utilisation du MSBE en
milieu uniforme et non uniforme. De maniére plus générale, la modélisation des propriétés
radiatives et la formulation de 'ETR sont mises en ccuvre dans la derniére section sur un
cas de rentrée atmosphérique terrestre (expérience FIRE II). Les résultats obtenus sont
comparés a ceux obtenus a partir d’une approche raie par raie.

II1.2 Modéles approchés classiques de propriétés ra-
diatives

Les premiers modéles approchés de propriétés radiatives sont apparus dans les années 20
pour des applications en combustion dans lesquelles les échanges de chaleur par rayonnement
devenaient non négligeables. L’enjeu était alors d’estimer les effets du rayonnement des
produits de combustion COy/H50. Les premiers modeéles, issus des travaux respectifs de
Schack [120] et de Hottel [121] dans les années 20, étaient formulés en émissivité, obtenue via
un réarrangement par bande des spectres d’absorption. D’autres modeéles approchés plus
élaborés, issus cette fois de la physique de I'atmosphére, ont été développés a partir des
années 40 pour répondre & des questions de rayonnement atmosphérique. A ce titre on peut
citer entre autres les travaux d’Elsasser [122], Mayer [123| et Goody [124]. L’objectif de cette
partie n’est pas d’exposer de maniére exhaustive ’ensemble des modéles approchés existant
a ce jour mais de présenter les plus utilisés et les plus répandus parmi les deux grandes
classes de modéles, les modéles globaux trés utilisés dans 'industrie et les modéles de bandes
plus précis mais plus lourds & mettre en ceuvre. Dans cette partie, nous décrivons briévement
le modéle WSGG (Weighted Sum of Gray Gases) développé par Hottel et Sarofim [125],
qui est la base de la famille des modéles globaux, ainsi que les modéles plus récents du
méme type, SLW (Spectral Line-based Weighted sum of gray gases) développé par Denison
et Webb [126], ADF (Absorption Distribution Function) développé par Riviere et al. [127]
au laboratoire EM2C, et son extension le modéle MADF (Mixture Absorption Distribution
Function). Concernant les modéles de bandes, nous nous sommes intéressés au modéle
CK (correlated-K) introduit par Goody et Yung [128], au modéle CKFG (correlated-K
Fictitious Gases) une extension du modéle CK développé par Levi Di Leon et al. [129], et
le modéle SNB (Statistical Narrow band) introduit par Mayer et Goody [128] appelé dans
ce manuscrit modéle statistique & bandes étroites (MSBE). Une description plus exhaustive
des modéles peut étre trouvée dans les travaux de thése de Pierrot [130].

La formulation des modéles énoncés ci-dessus, est faite initialement dans le cas simple
de milieux homogénes isothermes avec une seule contribution a I’absorption®. A I’aide d’ap-
proximations supplémentaires, des extensions sont généralement introduites pour traiter
des milieux anisothermes hétérogénes avec plusieurs espéces ou systémes absorbants. Les
écarts observés lors de comparaisons entre les modéles approchés et des calculs raie par raie

1On désigne en général par contribution a I’absorption un systéme électronique d’une molécule donnée
ou ’ensemble des raies d’un atome donné. Dans le cas particulier ol les transitions radiatives concernent le
meéme état électronique (cas des transitions IR de CO2 ou de H2O par exemple) la notion de contribution
& I’absorption est représentée par une espéce.
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(cf. a titre d’exemple les travaux synthétisés dans [131]) sont a imputer en partie aux hy-
pothéses de corrélations spectrales faites entre les phénoménes d’émission, d’absorption et
de transmission lorsqu’ils sont traités globalement ou par bande spectrale. Ces corrélations,
liées & la dynamique spectrale des coefficients d’absorption et d’émission, traduisent par
exemple le fait que ’absorption a lieu en des positions spectrales précises oul le gaz émet et,
corrélativement n’a pas lieu 1a ol le gaz n’émet pas. Pour résoudre 'ETR avec un modéle
approché, des hypothéses plus ou moins justifiées sont faites sur ces corrélations qui sont
en particulier mises a mal dans les milieux anisothermes hétérogénes. Pour chaque modéle
décrit par la suite, les hypothéses de corrélations spectrales utilisées sont exposées ainsi que
la formulation de ’ETR associée. Il faut souligner que les modéles exposés dans cette partie
sont formulés pour des applications a ’ETL.

II1.2.1 Modéles globaux

Les modéles globaux traitent I’ensemble du spectre. Ils sont basés sur le fait que l'in-
formation spectrale sur les positions des raies n’est pas importante si on s’intéresse a des
grandeurs intégrées. De maniére générale, ils reposent sur une fonction de distribution cu-
mulée du coefficient d’absorption k., qui est pondérée, sur tout le spectre, par la luminance
a l'équilibre LS (T) - cette pondération est nécessaire pour tenir compte des corrélations
entre spectres d’absorption et fonction de Planck. Ce concept de fonction de distribution
cumulée a été introduit en premier lieu par Hottel et Sarofim [125] et mis en ceuvre initia-
lement dans leur modéle WSGG pour des milieux isothermes et homogénes. Des extensions

appropriées de ce modéle a des milieux non uniformes ont été récemment formulées par
Denison et Webb [126] et Riviére et al. [127] avec les modéles SLW, ADF et MADF.

Modéle WSGG

On présente dans un premier temps ce modéle dans le cas ou il n’y a qu’'une seule
contribution a I'absorption correspondant a I'espéce s. La fonction de distribution cumulée
s’écrit sous la forme suivante :

™

Fk, &(T), Tp) = —— / L3(Tp)do, (LIL.1)
Te Jo ko (e(ry)<h

ol k,(€(T)) est le coefficient d’absorption de la contribution considérée au nombre d’onde
o par unité de pression de l'espéce s (k, est appelé coefficient d’absorption réduit) dans
la condition thermochimique €(7") caractérisée par la pression totale p, la fraction molaire
x, de Iespéce active s et la température T'. Tp est la température a laquelle est évaluée
la fonction de Planck et k désigne une valeur possible de k,. La fonction F(k, &(T'),Tp)
représente la fraction d’énergie émise par un corps noir & la température Tp dans les zones
du spectre ot k,(&(T")) est inférieur ou égal a k.

[’émissivité totale e d'une colonne de gaz de longueur [ homogéne et isotherme dans les
conditions &(7") définie par

™

(L. e() = /0 1 = expl(—aypho (€(T)D]L(T)do, (TT1.2)
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s’exprime a l'aide d’une intégration sur le coefficient d’absorption réduit en se servant de
la fonction F comme suit :

kmaz
e(l,e(T)) = / 11— exp(—xspk:l)]g—]k:(k, &(T), T)dk, (I11.3)

kmin

ol kyin et kg sont les valeurs minimale et maximale sur tout le spectre du coefficient
d’absorption réduit dans les conditions (7). Si on découpe Uintervalle [Kpin, kmaz] €n n
éléments [INfZ, l%iﬂ] sur lesquels on assimile le coefficient d’absorption a la valeur moyenne k;,
I’équation précédente peut étre approchée par

n

e(l,(T)) =~ Z[}"(Em, ¢T), T) = F ki, &(T), T)][1 — exp(—wspkil)

n

= Z a;[1 — exp(—xspk;l)]. (LIL.4)

=1

Hottel et Sarofim [125] interprétent a juste titre les poids a; comme la fraction d’énergie
radiative émise par un corps noir a la température de la colonne considérée dans les inter-
valles spectraux ot le coefficient d’absorption est compris entre [/51, l%iﬂ]. Les valeurs des
poids a; et k; sont les paramétres du modéle WSGG. 1Ils sont déterminés dans les conditions
thermophysiques correspondant a celle de la colonne homogéne étudiée par ajustement a
des courbes de croissance (cette notion de courbe de croissance est reprise en détails dans la
section I11.4.1) obtenues expérimentalement ou & partir d’autres modéles de rayonnement.

Pour traiter les milieux anisothermes et hétérogénes mais toujours avec un seul élément
absorbant, une solution approchée, formulée et mise en ceuvre par Taylor et al. [132] ou bien
encore par Coppalle et al. [133], consiste & déterminer dans un premier temps les coefficients
a; et k; dans une condition de référence, celle qui est la plus représentative pour décrire
le milieu. Ensuite, pour traiter I’ensemble des conditions rencontrées dans le milieu, on
suppose que le coefficient d’absorption réduit est invariant i.e. que les paramétres k; sont
supposés constants et égaux a ceux déterminer dans la condition de référence et ce quelque
soit la colonne de gaz considérée. Ce sont les poids a; qui dépendent de la température
et qui sont ajustés suivant la condition thermophysique. L’utilisation de ce modéle pour
les problémes de transfert radiatif se fait avec une formulation spécifique de 'ETR. La
luminance directionnelle au point d’abscisse z suivant un chemin optique s’exprime sous la
forme :

uaziju@. (I11.5)

Les L;(z) représentent les luminances partielles correspondant aux intervalles [k;, kiy1] et
vérifient ’équation de transfert radiatif suivante formulée en coefficient d’absorption :
0z

:%@m@m@uﬁﬁiﬁ—@@y (TIL.6)

™

L’hypothése d’invariance du coefficient d’absorption réduit est une hypothése trés forte
pour traiter correctement des milieux hétérogénes et anisothermes. En effet, k, est en réa-
lité fortement dépendant des conditions de température. Ce modéle n’est donc applicable
que pour des milieux ou le spectre des coefficients d’absorption réduits est spatialement
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uniforme.

Modéle SLW

Denison et Webb se sont affranchis dans la Réf. [126] de cette restriction en formulant le
modéle SLW (Spectral Line-based Weighted sum of gray gases), une version améliorée du
modéle WSGG qui se base sur l'introduction d’une condition thermophysique de référence
C(T}ef), de température T,.r, représentative du milieu étudié. Pour cette condition de ré-
féerence €(T,cs), intervalle [Kpin, kmaz] (intervalle de variation du coefficient d’absorption
réduit) est préalablement découpé en n éléments [ki(€(Trey)), kip1 (€(Ther))] sur lesquels on
assimile le coefficient d’absorption a la valeur moyenne k;(&(7,.s)). Pour déterminer les
valeurs de l}z(QE(T)) (resp. k;(€(T))) pour une condition thermophysique quelconque €(T),

on impose qu’elles satisfont la relation :
F(ki(€(Trer)) €(Trep), Trer) = F(ki( (1)), €(T), Trey). (IIL7)

Les k;(€(T)) sont alors obtenus en inversant cette relation de corrélation.

Ensuite, les poids a; qui dépendent uniquement de la température 7' sont évalués par la
relation suivante :

(T, €(Tyep)) = F ks (€(Trep)), €T, T) = FR(€(Trep)). €(Trep). T). (LILS)

Le modéle est rigoureux lorsque ’on peut découpler les dépendances spectrales des dé-
pendances spatiales des spectres d’absorption i.e. qu’il existe des fonctions ( et ¢ telles
qu’on puisse exprimer le coefficient d’absorption comme :

Ko (2) = ¢(2) x ((0). (I11.9)

Les spectres sont alors dits séparables. Cette hypothése assure de faire correspondre les
mémes intervalles spectraux correspondant aux intervalles [k;, ki 1| déterminés dans diffe-
rentes conditions thermophysiques. La formulation de 'ETR donnée par I’équation I11.6 est
alors utilisée avec les paramétres k; qui peuvent dépendre désormais de la variable d’espace.

Ce modéle permet au vu de I’équation I11.8 de traiter correctement 1'absorption, d’une
colonne de gaz dans les conditions de référence €(7,.s), du rayonnement d’un corps noir a
une température quelconque 7'. Cependant, ’émissivité totale d’une colonne homogéne est
évaluée a partir d’un spectre d’absorption dans les conditions €(7}.;) au lieu d’étre évaluée
dans les conditions locales €(7"). La précision de ce modéle est donc trés dépendante du
choix de la condition de référence.

Modéles ADF et MADF

Le modéle ADF (Absorption Distribution Function) développé par Riviére et al. [127]
différe du modéle SLW par le calcul des poids a; : les poids dépendent désormais de la
température locale mais aussi des conditions de pression et de densités locales. Ceci permet
de traiter correctement I’émission totale d'une colonne homogéne. L’équation suivante donne
I’expression des poids a;.

ai(T, &(T)) = F ki (€(T)), €(T), T) — F(ki(€(T)), &(T), T). (I11.10)
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Comme pour le modéle SLW, le modéle ADF suppose que les spectres sont séparables.
Cette hypothése s’avére non valide lorsque les intensités des raies présentent des variations
importantes et différentes avec la température. Ceci peut se produire par exemple lorsque
les énergies des niveaux bas des transitions radiatives sont trés différents. Pour pallier
cet inconvénient, Riviére et al. [127] ont formulé le modéle MADF (Mixture Absorption
Distribution Function), dans lequel le mélange gazeux est considéré comme un mélange
d’espéces fictives présentant chacune des variations similaires de leur propriétés radiatives
avec la température. Ceci assure une prise en compte plus réaliste des corrélations spectrales.
Plus de détails sur ce modéle peuvent étre trouvés dans [127].

La formulation précédente des modéles SLW et ADF ne tient compte que d’'une espéce
ou systéme absorbant. Pour des milieux ot plusieurs espéces (ou systémes) absorbent sur
la méme gamme spectrale ou dans le cas du modéle MADF ou il y a plusieurs espéces
fictives, une méthode couramment employée est de considérer toutes les corrélations pos-
sibles entre chaque échelle d’absorption [k;, ki1| associée a chaque espéce (ou systéme).
Les coefficients d’absorption réduits relatifs au mélange d’espéces sont alors la somme des
coefficients d’absorption réduits de chaque espéce pour toutes les combinaisons possibles.
Pour les poids du mélange, il y a deux alternatives : soit ils sont pris égaux au produit des
poids (hypothése de décorrélation), préalablement calculés pour chaque espéce (cas SLW et
ADF), soit on utilise une fonction de distribution cumulée jointe pour les déterminer (cas
MADEF, cf. [134] par exemple). L’ETR associée a ces hypothéses s’écrit, dans le cas ou il y
a deux contributions & I'absorption correspondant aux espéces s; et s :

L(z) =) Lj(2), (I11.11)

OL;;(2)

PLt) — p(e) (IR (2) (D) a2 () 2 (2)

™

- Lij(z)] . (I1L.12)

Le poids af;’” représente la fraction d’énergie dans la zone spectrale telle que kJ' €

kst K5t et k22 € [/2;2, l%jil] A noter que cette formulation nécessite d’avoir un nombre de
points de discrétisation de la luminance égale au produit des nombres de points de discré-
tisation utilisés pour chaque espéce. Par exemple, si le mélange est composé de trois gaz,
chacun nécessitant une discrétisation en 6 intervalles spectraux du coefficient d’absorption,
ceci revient a utiliser 6+ 6% 6 = 216 gaz gris. La mise en ceuvre devient alors beaucoup plus

lourde.

I11.2.2 Modéles de bandes

Pour cette famille de modéles, 'objectif est de travailler avec des propriétés radia-
tives moyennes par bandes spectrales assez étroites pour considérer la fonction de Planck
constante sur chaque intervalle. Contrairement aux modéles globaux, une pondération par
la fonction de Planck des parameétres du modéle n’est donc pas nécessaire. On distingue
principalement deux types de modéles pour cette famille : le modeéle CK (Correlated-K) avec
son extension CKFG (Correlated-K Fictitious Gases) qui s’appuie sur un réordonnement
des spectres dans chaque bande spectrale par valeurs croissantes du coefficient d’absorption
et le modéle statistique a bandes étroites (MSBE) basé sur la répartition statistique des
positions et des intensités des raies sur les bandes.
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Modéles CK et CKFG

Le modéle CK, largement utilisé dans les applications de la physique de ’atmosphére (cf.
par exemple les travaux de Goody et Yung [128]) est similaire aux modéles globaux dans le
sens ol il repose sur la notion de réarrangement du spectre suivant les valeurs croissantes du
coefficient d’absorption excepté que dans ce cas, le réarrangement se fait pour chaque bande
spectrale Ao correspondant a l'intervalle [0, 0;41]. La fonction de distribution cumulée g
du coefficient d’absorption sur une bande étroite est donnée par :

1
g(k) = —/ do, (I11.13)
A Joelo; 0501 /<

pour k € [Kmin, kmaz), Kmin €t kmaez €tant les valeurs minimale et maximale du coefficient
d’absorption réduit de la contribution considérée sur la bande spectrale Ac. La transmit-
tivité moyenne d’une colonne homogéne isotherme de longueur [ moyennée sur une bande
spectrale s’exprime & ’aide de la fonction g selon :

1 kmaz a
29(1) = s /AU exp(—xzspk,l)do = /kmm exp(—mspkl)a—zdkz. (I11.14)
La fonction dg/0k apparait comme la transformée de Laplace inverse de la transmittivité
moyenne. En introduisant la fonction réciproque de g, G — k(G), 'expression 111.14 peut

s’exprimer suivant :
1
20 () = / exp(—zspk(G)1)dG. (IT1.15)
0

GG devient ainsi une sorte de nombre d’onde adimensionné. La fonction qui & o associe G
est une fonction de réordonnement du spectre d’absorption suivant les valeurs croissantes
de k,. L’avantage de cette fonction est qu’elle est monotone et croissante contrairement a la
fonction 0 — Kk, qui présente une importante dynamique spectrale. L’intégration exprimée
par I’équation III.15 peut donc se faire en utilisant une quadrature de Gauss, par exemple
d’une dizaine de points. La transmittivité moyenne peut alors étre approximée sous la
forme :

20 (1) = Zwi exp(—z,pk(G))I), (I1.16)

ol les w; représentent les poids de la quadrature, GG; les points associés et n le nombre
de points. Les coefficients k(G;) représentent les valeurs réordonnées du coefficient d’ab-
sorption réduit. L’extension de ce modéle aux milieux anisothermes et hétérogénes se fait
en supposant que la fonction de réordonnement ¢ — G est indépendante de la variable
d’espace. C’est 'hypothése de corrélation qui est faite afin d’associer les valeurs du coef-
ficient d’absorption réduit réordonné pour différentes conditions thermophysiques. Cette
hypothése s’avére exacte dans le cas ou les spectres sont séparables (cf. relation 111.9). La
transmittivité d’une colonne hétérogéne est alors approximée par :

() = ALO' ACrexp[—/z2 $S(z)p(z)k’g(z)dz}da (I11.17)

21

= i Wi exp { - / 52 zs(2)p(2)k (G, z)dz] (ITL.18)
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Les poids w; de la quadrature et les valeurs de k(G;, z) sont les paramétres du modéle
CK. Les coefficients k(G;, z) dépendent en pratique de la température locale et éventuel-
lement d’une composition du milieu. La formulation de la transmittivité moyenne donnée
précédemment peut étre utilisée de maniére similaire pour d’autres grandeurs radiatives
moyennes avec l'utilisation de la fonction de réordonnement. Ainsi la luminance moyennée
sur une bande spectrale peut s’exprimer comme :

L,%(2) = Zn: wiLe, (), (IT1.19)

ot Lg,(z) est la luminance pseudo-monochromatique au point z au pseudo-nombre d’onde
G;. Cette luminance vérifie ’équation de transfert formulée en coefficient d’absorption pour
chaque point de quadrature :

JLg,
0z

(2) = 2 (2)p(2)k(Gs, 2)[T3°7 (2) — L, (2)]. (I11.20)

A noter dans cette équation que la bande spectrale Ao doit étre assez étroite pour considérer
LS (z) comme constante sur Ao.

Cependant il est clair que I’hypothése de corrélation formulée précédemment qui consiste
a renvoyer aux valeurs k(Gy, z1) et k(Gy, 22) le méme nombre d’onde n’est pas justifiée
en présence de spectres réels dont la dynamique spectrale dépend de la température. Le
probléme similaire a été évoqué précédemment lors de la formulation des modéles globaux
de type WSGG, SLW et ADF. Cette approximation qui engendre des erreurs constitue
Iinconvénient majeur de ce type de modéles. De la méme maniére que le modéle MADF
minimise les erreurs du modéle ADF (dues a la mauvaise représentation des corrélations
spectrales) en regroupant par paquets (gaz fictifs) les raies évoluant de maniére similaire
avec la température, Levi Di Leon et al. [129] ont développé le modéle CKFG (correlated-
K Fictitious Gases) suivant le méme principe. L’hypothése de corrélation appliquée cette
fois a chaque gaz fictif est alors plus adaptée. On suppose par ailleurs que les phénoménes
d’absorption des différents gaz fictifs sont décorrélés. Ainsi pour une colonne hétérogéne
anisotherme la transmittivité moyennée sur une bande spectrale du mélange de gaz fictifs
est donnée par la relation :

0= ]I 200, (LLL.21)

gaz fictif j

—Ao

74 étant la transmittivité moyenne du gaz fictif j déterminée avec le modéle CK. L’'ETR

avec le modéle CKFG est en pratique formulée en transmittivité contrairement au modéle
CK pour lequel FETR peut étre formulée en coefficient d’absorption. L’utilisation du mo-
déle MSBE décrit ci-dessous, présente cette méme particularité que le modéle CKFG. La
formulation de 'ETR qui y est faite est donc applicable au modéle CKFG.

Modéle statistique a bandes étroites (MSBE)

Le modéle statistique a bandes étroites a été formulé initialement par Mayer et Goody
[128] pour des applications de rayonnement dans ’atmosphére. La description de ce modéle
est faite dans cette partie de maniére succincte puisque sa formulation est reprise en détails
dans la partie III.4. Les principales hypothéses ainsi que la formulation générale du modéle
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sont exposées ici dans le cas de milieux a 'ETL, condition également supposée pour la
formulation des modéles précédents. L’idée principale du modéle MSBE est de considérer
un traitement statistique des caractéristiques des raies (positions, intensités, profils...) sur
chaque bande spectrale afin d’en exprimer la transmittivité moyenne. Ceci se justifie par le
fait que les spectres des espéces absorbantes présentent en général une dynamique et une
densité spectrales de raies suffisamment importantes pour étre représentés par des lois de
distributions. La formulation d’un tel modéle s’effectue en deux étapes. Tout d’abord, une
formulation de la transmittivité moyenne est obtenue dans le cas de milieux isothermes et
homogénes puis une généralisation de la formulation est entreprise pour le cas hétérogéne.
De la méme maniére que pour la formulation des modéles CK et CKFG, les bandes spec-
trales étudiées doivent étre suffisamment étroites pour considérer la fonction de Planck
constante sur chacune d’elle. La formulation du modéle en milieu uniforme est obtenue en
utilisant en premier lieu les hypothéses suivantes :

i) Chaque bande spectrale Ao contient un grand nombre N de raies (indicées 7).

ii) Les positions des centres de raie o; sont supposées suivre une distribution aléatoire
uniforme P,,s(0;) sur I'intervalle Ao et sont statistiquement indépendantes, ce qui se traduit

par :
1
Vi, Poos(0;) = —. I11.22
iy Prosl) = - (11L.22)
ili) Toutes les raies d’'une bande spectrale ont la méme largeur de raie. Cette hypothése
dans notre cas d’étude est discutée dans la section I11.4.1.

iv) Dans chaque bande spectrale Ao, l'effet de I’absorption des raies situées a I'extérieur
de la bande est supposé négligeable et les largeurs des raies appartenant a Ao sont suffisam-
ment petites devant 'intervalle Ao pour s’assurer que 'absorption de ces raies se produise
uniquement dans la bande. Ceci est équivalent & considérer que l'intervalle spectrale Ao
est entouré d’une infinité de bandes spectrales caractérisées par les mémes propriétés sta-
tistiques sur les raies (tout ce qui « sort » est alors égale & tout ce qui « rentre »).

Par la suite on désignera par P(S;) la fonction de distribution des intensités S; des raies.
A noter que pour l'instant aucune hypothése n’a été faite sur cette fonction.

La transmittivité moyenne d’un élément absorbant correspondant a l’espéce s pour une
colonne de gaz de longueur [ aux proprié¢tés thermophysiques uniformes s’exprime pour un
agencement donné des raies (o1, ...,0n, S1, ..., Syv) appartenant & une bande spectrale Ao :

N
1 1
—Ac = — — E i — 0;
To (l) = 0_/AUTU(Uly-~->UN7517---7SNal>dU J/Agexp( - xsplszf(o' Uz))da-

(I11.23)
Dans cette expression, f(o — o;) est le profil de la raie i centrée en o; évalué au nombre
d’onde 0. Le coefficient d’absorption réduit k% est alors égal & S; f (0 —o0;). En moyennant sur
les divers agencements possibles, on peut écrire la moyenne statistique de la transmittivité
monochromatique pour une bande spectrale :

S1=00 Sny=00 N
<7(0) >:/ / / / 7001, s 08, S s Sy, 1) [T Pronl00) P(S)) oS,
Aor Jaoy  Jsi=o Sn=0 Pl
(I11.24)
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avec Ao; = Ao pour tout ¢ appartenant a [1, N]. Avec le passage de la somme au produit
d’exponentielles dans I’équation II1.23 et avec 'hypothése ii, I’équation précédente devient :

< () >= (i)]v f[ /0 " ps)ds, /A e [ rplSif(o —0)|do. (1M125)

En introduisant la largeur de raie noire équivalente W; d’une raie d’intensité .S; et de largeur

Vi
Wi(Si,vi) = /OO [1 — exp ( —xsplS;f(o — O'Z'))} do, (II1.26)
et avec ’hypothése iv, on obtientoz
<1, (l) >= l"N[ (1 L / " p(sawi(s, %)dSi>. (I11.27)
Pl Ao J, ’

ott il n’y a plus de dépendance en 0. Cette expression est donc égale a la transmittivité
moyenne 7,2°(1) de la bande spectrale. De plus, d’aprés I'’hypothése iii, il n’y a pas de
dépendance de W; en v; ce qui permet de simplifier la relation I11.27 et d’écrire :

727(1) = ﬂ (1 - Aia OOO P(Si)Wi(SZ-)dSZ-> - (1 . AEU)N, (II1.28)

i=1

oit W est la largeur de raie noire équivalente moyenne définie par :
W = / P(S;)W;(S;)dsS;. (I11.29)
0

L’hypothése i permet alors le passage a la limite quand N tend vers +o0,

=| 5

() =exp (— —) (I11.30)
ot 0 = Ao /N est Uespacement moyen entre deux raies. Il est a noter que I’équation 111.30
a été obtenue de maniére générale sans formuler d’hypothése supplémentaire que celles
énoncées précédemment (i a iv). Il est montré dans la section I11.4 que suivant la fonction
de distribution des intensités et le profil des raies, W/ peut s’écrire dans le cas de milieux
uniformes a ’aide d’expressions analytiques relativement simples dépendant de paramétres
qui caractérisent le comportement des raies pour chaque bande spectrale. Ces expressions
sont détaillées dans la partie en question.

Le traitement de colonnes hétérogénes avec ce type de modéles a fait 'objet de nom-
breuses é¢tudes. On peut citer a ce titre les travaux de Young [135] qui a réalisé une im-
portante synthése des différentes approximations formulées dont les deux plus utilisées sont
celles de type Curtis-Godson et Lindquist-Simmons exposées dans la section 111.4.2. Ce-
pendant, de la méme maniére que le modéle CK, les résultats obtenus avec un MSBE pour
des milieux hétérogénes peuvent étre imprécis. Par analogie a I'extension du modéle CK au
modéle CKFG et du modéle ADF au modéle MADF, différents auteurs dans la littérature
ont formulé des MSBE par espéce et/ou par classe (gaz fictif) (on désignera par la suite ce
type de modéle MSBE-multi) dépendant par exemple dans ce dernier cas de Iénergie des
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états bas des transitions. On peut citer notamment les travaux de Soufiani et al. [136] et
de Ludwig et al. [137].

En bonne approximation (cf. Taine et Soufiani [131]), une hypothése de décorrélation
est ensuite généralement faite sur les processus d’absorption des différentes contributions,
i.e. classes ou espéces (hypothése similaire formulée pour le cas du modéle CKFG). Ceci
se traduit par la formulation suivante de la transmittivité moyenne du mélange similaire a

I’équation II1.21 :
—Ao

wm= I # O (I11.31)

contribution j

L’utilisation de ce type de modéle (MSBE ou MSBE-multi) permet de caractériser les
propriétés d’absorption du milieu en terme de transmittivité. Son utilisation nécessite par
conséquent une formulation en transmittivité de I’équation de transfert radiatif. Exprimée
en monochromatique et en ne considérant pas le phénoméne de diffusion, la luminance au
point z sur une chemin optique (2o, z) peut se mettre sous la forme intégrée suivante (issue
de la formulation 1.38 de 'ETR) :

Lo(2) = Ly (20)79 (20 — 2) + / 1) 1o = 2) (I11.32)

2 Ko (2) o0z

Pour des milieux a 'ETL, on peut simplifier cette équation en utilisant la fonction de
Planck pour exprimer le rapport 7, /k,. De plus pour des bandes spectrales assez étroites la
luminance d’équilibre peut étre considérée comme constante sur chacune d’elles. L’équation
IT1.32 formulée par bande devient :

L_UAU(Z) _ LU(Z())TU(ZO - z)Aa’ N /Z L_EAU(Z/)

20

0729 (2 — 2)

0z

dz. (I11.33)

Une autre simplification revient & décorréler la luminance du début du chemin optique
L(zp) de la transmittivité 7, (2o, z). Cette hypothése de décorrélation est discutée dans Taine
et Soufiani [131] et peut engendrer d’importantes erreurs dans des géométries incluant des
parois réfléchissantes. Signalons que cette hypothése n’est pas requise dans le cadre d’une
méthode de type Monte Carlo. En effet, dans notre étude, il n’y a qu'une seule paroi,
la paroi de 'engin qui est considérée comme un corps noir. Et le traitement par bande
spectrale suffisamment étroites permet de considérer la luminance d’équilibre émise par
la paroi comme constante & 'intérieur des bandes. Au final, pour des milieux & 'ETL, le
MSBE (et le modéle CKFQG) est utilisé avec la formulation suivante.

8T_JA"(Z’ — 2)

(20)75°% (20 — 2) + / 3°°(2) 5 dz’ (I11.34)

20

Ao

L_O— (Z) _ L—UAO'

De maniére plus générale dans la section I11.3.2, nous reviendrons en détails pour ce type
de modéle sur les hypothéses de décorrélation faites en particulier dans le cas des milieux
hors d’équilibre ou la loi de Kirchhoff n’est pas valide.
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I11.2.3 Discussion

Un modéle approché de rayonnement est utilisé lorsque les calculs & haute résolution
(approche raie par raie) ne sont pas praticables pour des raisons de temps de calcul et
de place mémoire. Les transferts radiatifs sont alors traités par zones spectrales ou de
facon globale avec des propriétés radiatives obtenues & 'aide de paramétres pré-tabulés
(en fonction des conditions thermophysiques rencontrées). Le choix du type de modéles a
utiliser dépend du milieu & traiter (réactif ou non, mono ou multi-espéces absorbantes,...),
de la géométrie a considérer (présence ou non de paroi réfléchissante) et de la formulation
de 'ETR (en coefficient d’absorption ou en transmittivité) liée a la méthode a pratiquer
pour la résoudre (lancé de rayon, ordonnées discrétes, Py, Monte Carlo...). Dans le cadre
de nos travaux, I’enjeu est de simuler les transferts radiatifs dans un milieu hors d’équilibre
thermique, réactif, multi-espéces absorbantes avec le solveur radiatif ASTRE (code 3D
formulé en Monte Carlo). Une revue des avantages et inconvénients de chaque type de
modele est faite dans Taine et Soufiani [131].

Les modéles globaux moins précis que les modéles de bandes, sont pratiques pour trai-
ter des milieux homogénes, mais deviennent trés lourds & paramétrer pour des conditions
hétérogénes (en milieu réactif par exemple) faisant perdre l'intérét de cette approche. Le
modéle global MADF développé par Riviére et al. [127] s’avére par exemple efficace dans
un milieu non forcément isotherme mais a I’équilibre chimique et uniforme en pression (cf.
par exemple Deron [134]) ce qui n’est pas le cas dans notre application.

Concernant les modéles de bandes (CK et MSBE), de maniére générale lorsqu’ils sont
praticables, la précision des résultats est assez similaire entre les deux modéles, le modéle
CK offrant de plus la possibilité de travailler avec la formulation locale ou intégrale de
PETR puisque ce modéle est basé sur des coefficients d’absorption. Cependant ces modéles
sont peu praticables dans les milieux réactifs trés hétérogeénes a cause de leurs hypothéses
de corrélation spectrale partiellement représentatives de la réalité. Leurs extensions, mo-
déles CKFG et MSBE-multi, construits pour différentes espéces et/ou gaz fictifs dont les
spectres évoluent de maniére similaire suivant les conditions thermochimiques, présentent
une alternative plus précise et plus adaptée aux milieux hétérogénes.

Contrairement au modéle CK, I'utilisation d’un modéle CKFG ou d’un modéle MSBE-
multi impose cependant de travailler avec une formulation de 'ETR en transmittivité. Ceci
reste néanmoins compatible avec une approche de Monte Carlo pour résoudre 'ETR.

Par rapport au modeéle CKFG, le MSBE-multi a ’avantage d’offrir une paramétrisation
plus souple car les paramétres tabulés ne dépendent pas de la composition mais seulement
des températures et de la pression totale contrairement aux modéles type CK et CKFG. Au
niveau de la précision attendue pour le MSBE-multi, ce type de modéle a déja été mis en
ceuvre par Riviére et al. [96] pour des applications & des écoulements de rentrée martienne
(espéces COq, CO) ou le milieu pouvait étre considéré a 'ETL sans ionisation et a montré
des résultats satisfaisants en comparaison a des calculs raie par raie.

Par conséquent afin de résoudre 'ETR avec un modéle approché dans le cas ot le milieu
est anisotherme multi-espéces réactif, notre choix s’est porté sur le modéle statistique a
bandes étroites de MSBE-multi. La construction de ce MSBE pour des plasmas de rentrée
terrestre et la formulation de 'ETR pour utiliser ce type de modéles dans le cas hors
d’équilibre font 'objet des deux parties suivantes.
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II1.3 Formulation de I’équation de transfert radiatif
avec un MSBE dans les milieux hors ETL

L’objectif de cette partie est d’établir une formulation en transmittivité de 'ETR par
bande spectrale dans des conditions hors d’équilibre afin d’utiliser un MSBE. De ma-
niére générale, I’équation de transfert radiatif en monochromatique pour des milieux semi-
transparents non diffusant tels que ceux rencontrés dans les plasmas de rentrée est donnée
par [.38. Cette équation est rappelée ici :

dlo(z) =N (2) — Ko (2) Lo (2). (IT1.35)
dz
A li-1 — Ly ?
z1 zz zl zw =
= | | — / Paroi
L L L Ly L L.L/

FiG. III.1: schéma de la ligne d’arrét discrétisée en colonne homogeéne z;.

Pour obtenir la luminance a la paroi provenant du chemin optique (lg,l,) correspondant
par exemple a la ligne d’arrét schématisé par la figure III.1, on peut intégrer I’équation
précédente entre [y et la paroi [, en faisant intervenir la transmittivité 7, (I — [,,) d’une co-
lonne comprise entre [ et [,, et le coefficient d’émission 7, (1) au point référencé par ’abscisse
[ tel que la luminance a la paroi s’écrive :

lw
Ly(lo = ly) = Ly(lo)1s(lo — L) +/ No ()T (l — 1yy)dl (II1.36)
lo
En décomposant la ligne (lo,l,) en éléments supposés homogénes z; puis en décomposant
suivant toutes les contributions radiatives j (ou j’), la relation I11.36 devient :

lw
Ly(lo — ly) = Lo(lo)1s(lo — ly) + Z/ (1) HTg/(l — y)dl (IT1.37)
j lO j/
= Ls(lo)75(lo — Lw) +ZZ/ mh(z) [ [ 721 — 1w)dl (111.38)
joi=1 Y-t 4

L’utilisation d’un modéle statistique & bandes étroites permet d’obtenir des transmitti-
vités de colonnes homogénes ou hétérogénes moyennées sur une bande spectrale. L’objectif
est alors d’exprimer la luminance par bande en fonction des transmittivités moyennes des
contributions tout en tenant compte des corrélations spectrales qui existent entre les diffé-
rents processus radiatifs. En moyennant la formulation précédente sur une bande Ao, on
obtient I’équation suivante :

Ao

o w l; - - Ao
Lolo = 1) = Ty ()7 (lo — 1)~ +ZZ/ m(z) [[ 30— 1) dI - (1IL39)
joi=1 i1 '
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De maniére générale, le choix des bandes spectrales doit correspondre a deux objectifs :
leur nombre doit étre suffisamment petit pour optimiser le temps de calcul et leurs largeurs
suffisamment étroites pour que L2 (7T) puisse étre considérée comme constante dans chaque
bande (ou du moins décorrélée du spectre d’absorption du gaz). Le nombre et la largeur des
bandes sont donc dépendants de la gamme spectrale étudiée et des niveaux de température
rencontrés. Par exemple, dans le cadre de la rentrée martienne, le MSBE développé par Ri-
viére et al. [96] tient compte des espéces CO, CO, pour des températures comprises entre
1000 et 4000 K. Dans ce modéle, 'objectif étant de modéliser le rayonnement infrarouge
pour ces températures, une discrétisation de la fonction de Planck en 118 intervalles de 25
cm ™! a été effectuée. Dans notre étude, une gamme spectrale beaucoup plus importante doit
étre considérée car les niveaux de température sont de quelques milliers & quelques dizaines
de milliers de kelvin. Dans ce contexte, une largeur plus importante peut étre utilisée, s.e.
de 'ordre de plusieurs centaines de cm™!, ce qui est suffisamment étroit pour discrétiser
correctement la fonction de Planck entre 50000 et 200000 cm~! pour une température de
10000 K par exemple. Pour des nombres inférieurs a 50000 cm ™!, comme tenu des épaisseurs
optiques des contributions discutées par la suite (les contributions sont essentiellement opti-
quement minces en dessous de 50000 cm ™), il n’est pas nécessaire d’avoir une discrétisation

élevée de la fonction de Planck dans la gamme 1000-50000 cm™!.

Différentes largeurs de bandes ont été testées, de 500 cm™! & quelques milliers de cm™!,

par comparaison & des calculs raie par raie de transmittivité de colonnes homogénes et
isothermes et finalement, pour la construction du modéle, exposée dans la partie 111.4.3,
une largeur de 1000 cm™! a été retenue offrant ainsi un bon compromis entre précision et
gain en temps de calcul.

I11.3.1 Epaisseurs optiques des systémes

Avant de résoudre 'ETR, il est important d’avoir un ordre de grandeur des épaisseurs
optiques relatives aux contributions radiatives du milieu étudié afin de traiter ou non I’ab-
sorption de chacune d’entre elles. Suivant le cas, la résolution de I’équation II1.39 peut ainsi
étre simplifiée. Pour ce faire, nous nous sommes intéressés au cas d’épreuve FIRE II, rentrée
terrestre a vitesse hypersonique déja présentée dans le deuxiéme chapitre ot le rayonnement
joue un role significatif dans I’échauffement de la paroi. On considére un point de rentrée
ol les épaisseurs optiques sont & priori élevées, i.e. sur un point de la trajectoire caracté-
risé par une haute pression et une température relativement basse dans la couche de choc.
Le point de trajectoire au temps de vol 1648 s correspond a cette situation. Des calculs de
rayonnement & haute résolution ont été effectués dans le chapitre 11 sur la ligne d’arrét pour
ce point de trajectoire a partir de champs aérothermochimiques obtenus avec le code TINA
(champs présentés dans le paragraphe I1.3.2). Nous avons évalué les épaisseurs optiques
koL (coefficient d’absorptionxlongueur) sur un point du plateau (point situé dans la zone
d’équilibre & 2 cm de la paroi, T' = 7900 K, P = 2 bar) et pour une longueur caractéristique
de I'épaisseur d’un choc de rentrée (£ = 10 cm).

Les figures TI1.2 et IT1.3 montrent les épaisseurs optiques sur toute la gamme spectrale
pour 'ensemble des contributions. La valeur k,L£ = 0.1 représente une épaisseur optique de
référence? (symbolisée par une ligne), au-dessus de laquelle les systémes ne peuvent plus étre

2Pour donner un ordre de grandeur, une colonne homogéne qui a une épaisseur optique de 0.1, a une
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Fi1G. II1.2: Epaisseurs optiques des systémes moléculaires de No, N2+, Oz (& gauche) et NO (4
droite) évaluées pour un chemin optique L = 10 em pour une condition de rentrée de la sonde FIRE
IT correspondant au temps de vol 1648 s (T = 7900 K, P = 2 bar - champs aérothermochimiques
obtenus avec le code TINA, cf. 11.5.2).
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FiG. I11.3: Epaisscurs optiques des raies des atomes N, O, NT et Ot (& gauche) et des continua
(o droite) évaluées pour la méme condition que celle indiquée sur la figure I11.2.

considérés comme mince (par la suite nous appelerons ces systémes, les systémes optique-
ment épais) et au-dessous comme optiquement minces. Sous cette considération, il apparait
que 'ensemble des systémes moléculaires dans l'infrarouge et le visible sont optiquement
minces ainsi que le systéme Oy Schumann-Runge lié-lié. Les systémes de Ny dans le VUV
sont trés épais, en particulier sur les tétes de bandes. Les systémes NO (3, 3',7v,7/,6,¢)
sont légérement épais avec des épaisseurs optiques allant jusqu’a 0.3. Pour les atomes, 'en-
semble des raies (y compris celles de I'IR) doit étre considéré comme optiquement épais et
en particulier les raies du VUV qui sont sans surprise trés optiquement épaisses. Concernant
les continua, la figure I11.3 (a droite) indique que ce sont principalement les phénoménes
de photoionisations atomiques et moléculaires qui sont optiquement épais. Les transitions
libre-libre et le photodétachement sont minces dans le cas étudié ici. Pour conforter ces
considérations, d’autres estimations ont été réalisées en prenant d’autres points de trajec-

transmittivité de exp(—0.1) = 0.904 ce qui signifie que la colonne transmet plus de 90 % de la luminance.



94 Chapaitre II1. Modeéle de propriétés radiatives

toire (temps 1634 s, 1637.5 s et 1642.66 s) et dans différents endroits de la couche de choc
(couche limite et choc). Il s’avére que pour le point de trajectoire au temps de vol 1642.66 s,
le taux d’ionisation dans la couche de choc est plus élevé que dans le cas 1648 s et que dans
cette situation le bremsstrahlung est optiquement épais. D’autre part, dans la couche limite,
les systémes lié-lié et lié-libre de Oy (Schumann Runge) présente également une épaisseur
optique non négligeable pour des longueurs de 'ordre de 1 cm. Le tableau III.1 récapitule
le caractére optiquement épais ou mince des systémes qui résulte de ’ensemble des estima-
tions précédentes. Ces résultats sont par la suite utilisés afin de considérer I’absorption des
différentes contributions radiatives.

TAB. I11.1: Caractére optiquement épais ou mince des contributions radiatives considérées dans
notre élude.

Contributions Systémes moléculaires Atomes Continua
) N, (1-,2- Meinel)
Opth.uement No(1+,24) photodétachement (N—,0—)
fnee NO(11000 A, infrared)
) N»(BH1,BH2,WJ,W CY) Photoionisation de N,O,N2,02,NO
Opthuejment NOB, B',7v,7,0,€) N,NT Bremmstrahlung
epais Oz (Schumann Runge) 0,07 Photodissociation de O3

I11.3.2 Corrélations spectrales

Afin de simplifier la formulation du modéle, des hypothéses sont faites sur les corrélations
spectrales des différents processus radiatifs afin d’aboutir & une formulation basée sur des
transmittivités moyennes systéme par systéme. Comme nous le verrons par la suite, le
probléme des corrélations se pose en particulier pour les contributions représentées par des
spectres de raies (transitions lié-lié).

Premiérement on suppose que I’émission d’une contribution j et I’absorption des autres
contributions j' # j sont décorrélées, ce qui est légitime puisqu’il n’y a pas de raison
physique pour que les raies d’émission du systéme j soient toujours en face (ou jamais
en face) des raies d’absorption des autres systémes. Une autre hypothése du méme type
consiste a décorréler les phénomeénes d’absorptions des différentes contributions. On obtient
ainsi une premiére simplification de 1’équation I11.39 :

- - Yool — ‘ Ao ——— Ao
Lo(lo = 1w) " = Lo(lo)70llo — L) +ZZ/ Wzl = 1) J[7 (=) dL.
jooi=1 Yl

J'#j

(IT1.40)

A partir des considérations précédentes sur les épaisseurs optiques, on peut distinguer
dans I'équation II1.40 les systémes optiquement épais des systémes optiquement minces.
Pour ces derniers, on peut approcher :

- Ao - Ao b — Ao
Bl — 1)~ ) exp (— / () ar). (TTT.41)
l
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De plus, pour les systémes optiquement épais du continuum, compte tenu de la trés faible
dynamique spectrale de ces contributions, on peut décorréler leur émission de leur ab-

sorption et approcher alors le produit 72 (z)72(l — lw)Aa (pour j désignant un continuum
optiquement épais) de la méme maniére que pour les systémes minces avec la relation
(IT1.41). Ainsi, pour les continua optiquement épais et les systémes optiquement minces (ce
qui correspond aussi a tous les continua et les systémes moléculaires optiquement minces si
on se référe au tableau II1.1), le développement d’'un MSBE n’est pas nécessaire. Ces contri-
butions peuvent étre traitées avec un « box model » i.e. en utilisant la relation 111.41 avec
simplement une tabulation des coefficients d’émission et d’absorption pour chaque bande
spectrale et pour chaque systéme. Par la suite, on désignera par « box » les systémes traités
en box model i.e. les continua et les systémes moléculaires optiquement minces.

Pour les systémes lié-1ié¢ optiquement épais regroupés sous ’appellation « bb— epais » (bb
pour « bound-bound »), I’émission d’un systéme est de maniére générale, fortement cor-
rélée a son absorption. La figure I11.4 illustre cette corrélation spectrale pour le systéme
Birge-Hopfield 2 de Ns. Sur cette figure, le coefficient d’émission-transmission moyenné sur
des bandes spectrales de 1000 cm ™! est tout d’abord calculé correctement i.e. avec la for-
mule exacte 7,7, (trait plein) en tenant compte des corrélations spectrales, puis avec
I'expression 7,2°7,27 (trait en pointillés) en supposant totalement décorrélée 1’émission de
I’absorption, et ceci dans des conditions d’équilibre (figure de gauche) et de déséquilibre
(figure de droite). On remarque clairement que décorréler 'émission d’un systéme de son
absorption entraine d’importantes erreurs. Pour contourner cette difficulté, il est alors utile
de remarquer que la transmittivité d’un systéme peut s’écrire :

1 0ti(l — 1)
K5 (%) ol

Il — 1) = : (T11.42)

En utilisant la relation II1.42 pour les systémes optiquement épais et la relation II1.41
pour les systémes traités en « box model » (continua et systémes moléculaires optiquement
minces), ’équation I11.40 devient :

Ao Ao

Lo(lo = lw) = Lo(lo)7o(lo — L)

; - Ao
l; 7 J
(3 770(22) aTg(lle) —j/ Ag’
! Z Z/l., I(z) Ol [[=—t) a

i i=t e e i'#d
bor w i Ao S
+ZZ/l m(z) [[70— 1) d. (I11.43)
§joi=1 Ybi—1 !

Dans le cas ol le milieu traité est considéré & 'ETL on retrouve une formulation similaire
a I'équation II1.34 pour les contributions lié-lié optiquement épais. Cependant dans notre
cas, le milieu est hors d’équilibre, ce qui nous interdit 'utilisation de la loi de Planck pour
simplifier I'expression des rapports 7,/k, dans I’équation 111.43. La figure IT1.5 montre a
titre d’exemple les rapports 7, /k, & Péquilibre (7' = 10000 K et 7' = 20000 K) représentés
par la fonction de Planck et ce méme rapport dans des conditions de déséquilibre représen-
tatif d’un choc de rentrée avec une température T, = 10000 K pour caractériser les modes
électro-vibrationnels et une température 7, = 20000 K pour le mode rotationnel. Les rap-
ports sont exposés pour deux systémes, Ny (Birge-Hopfield 2) et NO (), considérés comme
optiquement épais dans notre application. Dans le cas hors d’équilibre, le rapport 7,/k,
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FiG. II1.4: Coefficient d’émission-transmission, moyenné par bandes spectrales de 1000 cm™", du
systeme Birge-Hopfield 2 de Ny pour une colonne homogéne de 10 cm dans les conditions suivantes :
Ny pur a 1 bar en équilibre thermique T = 10000 K (a gauche) et en déséquilibre Tye = 10000 K
et T, = 20000 K (a droite).

présente pour les deux systémes une forte dynamique spectrale et qui n’est de plus pas pilo-
tée par la température 7). ou 7). ni par une sorte de moyenne de ces deux températures. En
effet, suivant le systéme étudié, le rapport 7, /K, peut étre supérieur ou méme, ce qui peut
paraitre surprenant, inférieur a la fonction de Planck calculée a la plus basse température
qu’est dans ce cas T,.. En réalité si 'on détermine le rapport L2 (Tye) ko (Tr, Toe) /N0 (Tr, Toe)
pour une transition donnée entre le niveau haut (E.,, E/, E!) et le niveau bas (E”}, E E!),
on obtient la relation suivante :

L2(Toe) E—-E" 1 1
Cep (B L))
No (Tra Tve)//ﬁa (TT‘7 Tve) kb Tr Tve

(I11.44)

A noter que pour obtenir cette relation, on a supposé que les profils en émission et en ab-
sorption étaient égaux et que I’émission induite était négligeable (cette derniére hypothése
est raisonnable pour les systémes moléculaires considérés qui sont dans 'UV et le VUV).
Au vu de I'équation 111.44, le rapport des 7, /K, a I'équilibre et hors d’équilibre dépend de
T, et T,. mais aussi du signe de AE, = E! — E/. Cet écart d’énergie de rotation dépend
en particulier des constantes spectroscopiques rotationnelles B, des états électroniques de
la transition considérée, utilisée dans le développement de Dunham pour déterminer les
énergies des niveaux rotationnels. Il s’avére que pour le systéme Birge-Hopfield 2 de N, la
différence des B, est négative (AB, = B.(Nob'S)) — Bo(N2X'S]) = 1.1591 — 1.998 < 0;
valeurs des constantes prises dans [101]) et que pour le systéme NO (v), AB, est positive
(AB. = B.(NOA?Y") — B.,(NOX?II,) = 1.9965 — 1.7049 > 0; valeurs prises [101]) ce qui
explique la position des rapports 7,/k, pour ces systémes dans les conditions de tempé-
ratures précédentes par rapport a la fonction de Planck a T,.. Par ailleurs, 'enveloppe de
Ny /Ko suit le comportement de la fonction de Planck a T, plutét qu’a T, puisque dans
les transitions, la variation d’énergie électro-vibrationnelle mise en jeu est plus grande que
celle de rotation. Concernant la dynamique spectrale de ces rapports hors d’équilibre, elle
est due au mélange des raies rotationnelles provenant de bandes vibrationnelles différentes.
La figure IIL.6 illustre cette remarque en montrant le rapport 7,/k, pour seulement deux
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FiG. I11.5: Rapport du coefficient d’émission sur le coefficient d’absorption a l’équilibre 10000
K (trait plein avec des ronds) - 20000 K (trait en pointillé) et en déséquilibre Tye = 10000 K et
T, = 20000 K (trait plein) pour le systéme NO (v) a gauche et pour le systéme No (Birge-Hopfield
2) a droite.
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FiG. II1.6: Ezemple de rapport ny/ks du systéme No (Birge-Hopfield 2) pour les bandes vibra-
tionnelles (0-1) et (4-1). La condition thermophysique est Tye = 10000 K et T, = 20000 K (courbe
verte) pour 1 bar de No.

bandes vibrationnelles du systéme Birge-Hopfield 2 N,. Tout d’abord les rapports 7,/k,
pour les deux bandes (v = 0 —v” = 1) et (v = 4 — 0" = 1), s’étalant respectivement
sur [71000-101500] cm™! et sur [73500-104500] cm™', sont représentés en prenant chaque
bande séparément. Leurs allures sont lisses puisque pour une méme bande, les transitions
présentent une variation d’énergie rotationnelle trés faible. En revanche, elles s’éloignent
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progressivement de la fonction de Planck calculée a T, au fur et & mesure qu’on s’éloigne
des tétes de bande compte tenu de la relation I11.44. D’autre part, pour une simple question
de peuplement (le niveau vibrationnel correspondant a v' = 0 est plus peuplé que celui &
v" = 4), le rapport 7, /K, de la bande (0-1) est supérieur a celui de la bande (4-1). Lors du
mélange de ces deux bandes, cette différence de niveau engendre une dynamique spectrale
du comportement du rapport 7,/k, de ces deux bandes. En effet, la figure I11.6 indique
que 7, /K, pour les deux bandes oscille entre les deux rapports 7, /k, de chaque bande prise
séparément suivant si 7,/k, est piloté par une raie de la bande (0-1) ou (4-1). Pour un
systéme électronique complet dans des conditions hors ETL, chaque bande vibrationnelle
étant caractérisée par un rapport 7, /r, différent, le rapport 7, /k, du systéme présente par
conséquent une forte dynamique spectrale, comme le montre la figure II1.5.

Ces résultats montrent qu’en déséquilibre le rapport 7, /K, ne s’apparente pas a une fonc-
tion de Planck. Pour traiter les contributions lié-lié optiquement épaisses dans I’équation
I11.43, ne pouvant se ramener a 1'utilisation d’une fonction de Planck, nous avons di nous
intéresser aux corrélations spectrales existant entre les grandeurs 7, /k, et 07, /0l (= Ko7,)
pour chaque systéme j optiquement épais, ceci afin de simplifier le calcul de 'intégrale

fl@ ) Zz(? %Tl“’) dl dans I'équation II1.43%. Notre étude s’est basée sur le cas simple

d’une colonne homogéne. Dans un premier temps, nous avons étudié les corrélations spec-
trales existants entre 7, /K, et K,T, i.e. sans considérer d’intégration spatiale sur la colonne
puis en considérant cette intégration en étudiant les corrélations entre 7, /k, et 1 — 7,.
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FiG. II1.7: Propriétés radiatives du systéeme No (Birge-Hopfield 2) moyennées sur des bandes de
1000 cm™" pour une colonne homogéne de 10 cm dans des conditions de déséquilibre T,, = 10000
K, T, = 20000 K et P =1 bar de Ns.

- Pour le premier type d’étude, la figure I111.4 montre a titre d’exemple que sur des calculs
de coefficients d’émission-transmission du systéme Birge-Hopfield 2 de N, pour 1 bar de N,
pur en situation d’équilibre (T= 10000 K) ou de fort déséquilibre thermique (73, = 10000

3Pour étudier I’effet des corrélations spectrales existant entre les processus radiatifs d’un méme systéme,
il est inutile de prendre en compte dans cette intégrale le produit des transmittivités des autres systémes
qui sont supposés décorrélés.
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FiG. II1.8: Propriétés radiatives du systéme No (Birge-Hopfield 2) moyennées sur des bandes de
1000 em™' pour une colonne homogéne de 10 cm dans des conditions de déséquilibre Ty, = 3000
K, T, =20000 K et P =1 bar de Ns.
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Fi1G. II1.9: Propriétés radiatives du systéme No (Birge-Hopfield 2) moyennées sur des bandes de
1000 ¢cm™" pour une colonne homogéne de 10 ¢cm dans des conditions de déséquilibre Ty = 20000
K, T, = 3000 K et P =1 bar de N>.

K et T, = 20000 K) la décorrélation des grandeurs 7, /K, et £,7, (symbole « o ») n’entraine
pas d’erreur significative en comparaison d’une approche corrélée (trait plein). A noter que
ce résultat n’est pas surprenant a I’équilibre car pour une largeur de bande de 1000 cm ™!
la fonction de Planck est pratiquement constante sur chaque bande spectrale ce qui permet
dans cette situation de décorréler systématiquement les grandeurs n,/k, = L2 et k,T,.
Par contre, dans une situation de déséquilibre, vu la forte dynamique spectrale que peut
présenter le rapport 7, /K, (cf. figure T11.5) il est plus surprenant de voir que I’hypothése
de décorrélation est raisonnable. Pour expliquer ce résultat, les figures II1.7, I11.8 et 111.9
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Fi1G. II1.10: Coefficient d’émission-transmission moyenné par bandes spectrales de 500 cm™! et
coefficient d’émission-transmission cumulé du systéme No (Birge-Hopfield 1) (a gauche) et NO
(B) pour une colonne homogéne de 10 cm dont les propriétés radiatives sont prises égales a celles
d’un point dans le choc du point de la trajectoire de FIRE II a 1634 s (Tye = 9800 K, T, = 23300

K et P = 3000 Pa).
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Fic. IIL.11: Luminance moyennée par bandes spectrales de 500 cm™', et luminance cumulée

émises par le systéme No (Birge-Hopfield 2) (a gauche) et NO (&) pour une colonne homogéne de
10 c¢m dont les propriétés radiatives utilisées sont celles indiquées sur la figure 111.10.

montrent des propriétés radiatives moyennes et les écarts relatifs engendrés par 'hypothése
de décorrélation énoncée précédemment dans des situations de trés fort déséquilibre pour
le systéme Birge-Hopfield 2 de N,. La figure II1.7 montre que pour le cas (7,=20000 K et
T,e=10000 K) I'hypothése de décorrélation ne donne pas plus de 10 % d’erreur au maximum.
Ceci est di au fait qu’a ces températures, les raies en émission et en absorption dans une
bande spectrale sont trés corrélées car elles sont issues de bandes vibrationnelles similaires
(v" et v" proches d’'une bande a Pautre). De ce fait le rapport 7, /r, devient décorrélé de
ks et par conséquent décorrélé du produit k,7,. Pour des déséquilibres plus extrémes, cas
des figures IT1.8 et II1.9, 'hypothése de décorrélation n’est plus valable car elle entraine
des erreurs importantes. Dans le cas (7,=20000 K et T,,=3000 K) de la figure II1.8, la

Luminance cumulée W.cm  2.sr’]
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décorrélation des grandeurs n,/k, et k,7, peut engendrer des erreurs pouvant atteindre
200 a 300 %. Dans ce cas particulier ou les bandes vibrationnelles sont trés étalées et peu
intenses en téte de bande, on retrouve dans une bande spectrale de 1000 cm ™!, des raies 2
trés haut nombre rotationnel J qui peuvent venir de bandes trés différentes, par exemple
une raie d’une bande v’—> v” avec v’ le nombre vibrationnel de ’état du haut qui peut étre
grand ou petit. Cette configuration assure alors que les coefficients 7, et x, sont beaucoup
moins corrélés que dans le cas précédent comme le montre la figure I11.8 de droite ; le rapport
N /Ko gardant ainsi une corrélation forte avec k, et donc avec k,7,. Les erreurs dues a la
décorrélation peuvent étre importantes mais dans cette situation le rapport 71, /. étant trés
faible (zone spectrale dans le VUV et T, 4 3000 K), ce cas de figure n’engendre pas d’erreur
significative dans un calcul réel de transfert. La situation inverse (T,=3000 K et T,.=20000
K) de la figure II1.9 est plus problématique puisque le niveau du rapport 7, /k, est cette
fois trés élevée. Dans ce cas, les bandes vibrationnelles sont trés intenses mais peu étalées.
Le mélange de bandes est peu important ce qui explique que 7, et k, soient corrélés comme
dans le cas de la figure I11.7 de droite. Cependant, la différence de température de vibration
et de rotation est si grande (T, élevée et T, faible) que la dynamique spectrale du rapport

N /Ko €st trés importante ; au vu de la relation 111.44, elle est en effet pilotée dans ce cas
E.—E!
ko Tr

figure I11.9 en haut a gauche montre la dynamique spectrale de 7, /k, & comparer a celle de
la figure IIL1.7. Le rapport 7, /k, est alors moins corrélé & k, que dans le cas (20000-10000
K). L’hypothése de décorrélation produit alors des erreurs pouvant atteindre 30 a 40% dans
ces conditions. Ce dernier cas sort cependant du cadre de notre application puisque nous
traitons des milieux en compression tels que T, < T, ou T,. légérement supérieur a 7, et
non pas en détente ou T,,. peut étre beaucoup plus grand que 7.

par exp ) qui peut croitre trés rapidement d’une raie rotationnelle a une autre. La

L’ensemble de ces résultats portant sur I'hypothése de décorrélation entre les grandeurs
No/Ko €t KoT, a été vérifié sur tous les systémes moléculaires optiquement épais dans notre
étude et dans des cas réalistes de rentrée atmosphérique terrestre. La figure I11.10 montre
une de ces vérifications pour les systémes Ny (Birge-Hopfield 1) et NO () dans un cas
fortement hors d’équilibre de la trajectoire de FIRE II (temps 1634 s) pour lequel les
propriétés radiatives utilisées sont celles d’un point dans le choc, dont les calculs sont
présentés dans le chapitre II.

- La deuxiéme étude a été faite pour tous les systémes moléculaires optiquement épais
sur des luminances en comparant l'effet de la décorrélation des grandeurs 7, /k, et (1—7,).
La figure I11.11 montre par exemple le résultat pour les systémes Ny (Birge-Hopfield 2) et
NO (6) dans les mémes conditions énoncées précédemment. L’hypothése de décorrélation
donne encore des résultats satisfaisants avec des différences de quelques pourcents lors de
la comparaison les luminances cumulées et moyennées. La situation étudiée ici, en fort
déséquilibre (T, = 9800 K et T, = 23300 K), est un des cas de rentrée ou ’hypothése de
décorrélation a le plus de risque d’étre mise en défaut.

L’ensemble des résultats montre des accords raisonnables entre les grandeurs précédentes
(émission nette et luminance) calculées en tenant compte ou non d’éventuelles corrélations,
et ceci quelque soit la longueur considérée pour évaluer 7,.

En conclusion, pour chaque systéme j lié-lié optiquement épais, nous utiliserons ’ap-
; P q y J ptiq pais, p
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proximation de décorrélation suivante :

(I11.45)

m(z) 0TIl — 1) _ nh(z) 0Tl — 1)
Kkh(z) O Ky

<

I11.3.3 Formulation de 'ETR

Au terme de I’étude précédente sur les épaisseurs optiques des systémes et des corrélations
spectrales existant entre les différents processus et grandeurs radiatives caractérisant des
milieux hors d’équilibre, la formulation de 'ETR adaptée & un modéle statistique a bandes
étroites peut s’exprimer en terme de luminance moyennée par bande spectrale Ao provenant
du chemin optique (lo,l,) comme :

Lolo = 1) = Lolo)malo = 1)
+bb§mi/i Ug(zi)maﬂr(lﬁlw)m Y )Mdl
7T e e () ol J'#i
box w I A . Ao
+Y ) / m(z) [[7(—1) d (I11.46)
J =1 1—1 ]/

Quelques remarques concernant cette formulation :

Premiérement, dans le deuxiéme terme du membre de droite pour les systémes optique-
ment épais, malgré une discrétisation en éléments homogénes, I'intégration sur la maille est
indispensable car elle permet de tenir compte de son épaisseur optique. En effet, sur une
maille et pour une contribution donnée, ce terme s’écrit :

- Ao - Ao : Ao _
l; J (.. J e — Ao - Ao
/ mo(z)  Oma(l—l) o me(z) Bl — 1) =1l — 1) ] (I11.47)
l;

kL (%) ol K% (%)

Cependant la prise en compte de 'absorption des autres systémes (i.e. le produit sur les
j') ne permet pas d’écrire une formulation intégrée a moins d’assurer que les mailles soient
suffisamment petites pour considérer les éléments (I;_1,1;) optiquement minces. Ceci est
discuté dans la section II1.6.1.

Ensuite, il est a noter que pour les atomes, il n’a pas été utile de tester I'hypothése
de décorrélation entre les moyennes de 7,/k, et 07,/0l puisque si 'on considére que le
peuplement des états électroniques suit une distribution de Boltzmann & une température
d’excitation T, le rapport 7,/k, est égal alors a la fonction de Planck & T}, ramenant le
probléme & ’ETL. Si on considére par contre un peuplement hors d’équilibre a 1’aide par
exemple d’un modéle collisionnel-radiatif, on peut tout d’abord simplifier le probléme en
regroupant les niveaux électroniques par terme et traiter chaque terme comme espéce a part
entiére. L’hypothése de décorrélation doit alors étre testée pour chaque type de transition.
Ce travail n’a pas été effectué car la construction d’un modéle statistique pour les raies
atomiques et ioniques (cf. §111.4.3.4) n’a pas donné de résultats satisfaisants. L’approche
raie par raie est par la suite mise en ceuvre pour traiter le rayonnement atomique écartant
par conséquent le probléme des corrélations spectrales.
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La formulation hybride de PETR (raie par raie pour les atomes et modéle de bandes
pour les continua et les systémes moléculaires) est détaillée dans la section IIL.6.1.

I11.4 Formulation et construction d’un MSBE

Un modéle statistique a bandes étroites (MSBE) permet d’obtenir des transmittivités,
moyennées par bandes spectrales, de colonnes uniformes ou non uniformes en fonction
de paramétres pré-tabulés suivant les caractéristiques thermophysiques du milieu. Dans
le cadre de notre étude, on s’intéresse a la formulation et & la construction d'un modéle
de bandes pour les systémes lié-lié optiquement épais indiqués dans le tableau III.1. Le
cas particulier des systémes moléculaires optiquement minces et des continua est traité
simplement avec un box model.

La premiére étape de la construction d’un MSBE consiste a travailler avec des colonnes
homogénes pour lesquelles & partir de I'équation II1.30 on peut exprimer analytiquement
les transmittivités suivant des hypothéses statistiques faites sur 'intensité et le profil des
raies. De telles formulations analytiques basées sur différentes hypothéses existent dans la
littérature et permettent d’exprimer les transmittivités moyennes en fonction seulement de
quelques paramétres caractérisant I'absorption des raies sur une bande spectrale. Dans notre
étude, le calcul de ces paramétres se fait ensuite par ajustement des courbes de croissance
(notion abordée dans la section II1.4.1) obtenues avec ces expressions analytiques sur des
courbes de croissance issues du calcul raie par raie pour une condition thermophysique
donnée. On s’intéressera dans un premier temps au choix de ces expressions analytiques
qui dépendent du régime d’élargissement des raies a considérer (Lorentz, Doppler ou Voigt)
et des hypothéses statistiques formulées sur la distribution des intensités des raies afin
d’obtenir le meilleur ajustement possible des courbes de croissance. Cette étude présentée
dans la partie I11.4.1 constitue la formulation du MSBE en milieu uniforme. Le traitement
de colonnes non uniformes se fait par la suite avec une extension de la formulation du MSBE
aux cas hétérogénes. Ce point est discuté dans la section I11.4.2.

Une partie importante de cette section est ensuite consacrée a la paramétrisation (tem-
pératures, pression, grilles spectrales...) et & la construction du modéle. Dans le cadre de
notre étude sur les rentrées atmosphériques terrestres a vitesse hypersonique, les niveaux de
température et de pression atteints généralement dans la couche de choc sont de 'ordre de
plusieurs milliers de Kelvin et quelques bars de pression [11, 12]. Nous nous sommes fixés
comme limite de température et de pression 50000 K et 2 bar. Plus de détails sont données
dans la section I11.4.3.1.

Concernant la construction du modéle, pour les systémes moléculaires optiquement
minces et les continua, comme expliqué dans la section II1.3.2, il suffit d’une tabulation
des valeurs moyennes des coefficients d’absorption et d’émission. La paramétrisation de ces
systémes est discutée dans la section 111.4.3.2. Pour les systémes lié-lié optiquement épais,

en plus de la tabulation de W_HAU et ®27, une procédure systématique d’ajustement des
courbes de croissance a été mise en place afin de déterminer les paramétres du MSBE per-
mettant d’obtenir la transmittivité de colonnes homogénes. Ces travaux ont abouti a une
tabulation exhaustive des paramétres utiles pour traiter tous les systémes par bande spec-
trale (hormis pour les atomes) pour I’ensemble des conditions de température et de pression
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rencontrées dans notre étude et qui est précisé dans la section I11.4.3.2. La formulation et
la construction du modéle laisse la possibilité d’utiliser un modéle collisionnel-radiatif ou
une approche Boltzmannienne pour peupler les niveaux électroniques.

Les atomes, qui présentent contrairement aux autres systémes lié-lié une faible densité
spectrale de raies, sont un cas particulier de notre étude. Leur traitement est abordé dans
la section I11.4.3.4.

I11.4.1 Formulation d’un MSBE en milieu uniforme

Dans la section I11.2.2, I’équation I11.30 donne ’expression générale de la transmittivité
d’une colonne homogéne moyennée sur une bande spectrale obtenue sans hypothése sur les
intensités des raies et le type de profil (Gaussien, Lorentz ou Voigt) qui caractérise toutes
les raies. Son expression est rappelée ici :

727(1) = exp (— %). (I11.48)
Cette expression a été obtenue en partie en considérant que les raies a l'intérieur d’une
bande spectrale ont la méme demi-largeur & mi-hauteur égale a 7, (hypothése iii dans la
section I11.2.2). Compte tenu des expressions et des données utilisées pour déterminer les
demi-largeurs (cf. §11.2.1.3) des différents processus d’élargissement de raies, de la largeur
des bandes spectrales utilisée dans notre étude, a savoir 1000 cm ™1, et de la région spectrale
occupée par les systémes moléculaires optiquement épais a traiter (de 'UV au VUV), cette
hypothése s’avére justifiée quelque soit le type de profil & considérer.

La largeur de raie noire équivalente moyenne W s’exprime en fonction de la distribution
des intensités des raies, P(S5),et de la largeur de raie noire équivalente d’une raie, W(.S) :

W = / h P(SYW(S)dS. (T11.49)

Des expressions analytiques de W existent dans la littérature suivant le type de profil pour
exprimer W (S) et pour différentes distributions P(.S).

Dans un premier temps, pour déterminer le type de profil & considérer, nous avons déter-
miné les largeurs engendrées par les différents types d’élargissement (Doppler, collisionnel et
prédissociatif pour certains systémes). La figure I11.12 donne 1’évolution des demi-largeurs
4 mi-hauteur en fonction de la température pour deux systémes dont I’état haut de la tran-
sition est prédissocié, Ny (Birge-Hopfield 2) et NO (). La largeur Doppler est estimée avec
Pexpression I1.23 pour des nombres d’onde représentatifs du domaine spectral du systéme
étudié. Les largeurs collisionnelles sont quant & elles estimées a ’aide des formules 11.21 et
I1.19 pour différentes pressions rencontrées dans notre application. Les largeurs prédisso-
ciatives données différent suivant les raies rotationnelles considérées [101] (on indique pour
ces largeurs le nombre vibrationnel v’ de I’état haut de la transition et le nombre rota-
tionnel J' le cas échéant) et sont représentatives de ’ensemble des largeurs prédissociatives
utilisées pour les deux systémes. On remarque sur la figure de gauche que pour le systéme
N, (Birge-Hopfield 2), le régime Doppler est dominant sur toute la gamme de température
et de pression. Les figures 111.13 de gauche illustrent ce résultat pour une condition de
température et de pression donnée. On voit que le profil des raies est pilotée par le régime
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Fic. II1.12: Largeur des raies par élargissement Doppler, collisionnel et prédissociatif pour le
systéme No (Birge-Hopfield 2) (a gauche) et le systéme NO (6) (a droite).

Ko fcm ]
K, [em ']

- Lorentz 2
Voigt 10°F

—- Lorentz
Voigt

113600 113020 113040 57000 57020 57040
Nombre d'onde [cm '] Nombre d'onde fem ]

K, fom ]
=
o
1-
K, [cm 7]

—— Doppler
Voigt

10° L N
113000 113020 113040
Nombre d'onde fem ] Nombre d'onde [cm ]

FiG. I11.13: Parties de spectres des systémes No (Birge-Hopfield 2) (a gauche) et NO (§) (a
droite) suivant le type d’élargissement considéré. Pour les spectres a gauche la condition thermo-
physique est 1 bar, 80% de N2 a 8000 K et a droite 2 bar, 20% de NO a 5000 K.

Doppler. On observe les mémes résultats pour les autres systémes de Ny dans le VUV. Pour
le systéme NO (0) (figure I11.12), le régime dominant est aussi le régime Doppler hormis a
faible température (en dessous de 5000-6000 K) et haute pression ou la largeur collisionnelle
additionnée d’une largeur prédissociative significative peut donner une largeur Lorentzienne
équivalente a la largeur Doppler. Dans cette situation, le régime d’élargissement de raies est
plutot de type Lorentz. En effet & largeur a mi-hauteur équivalente, un profil Lorentz s’étale
plus qu’un profil Gaussien. Ce résultat est illustré par la figure II1.13 ol contrairement aux
systémes Ny (VUV), le profil des raies est piloté essentiellement par 1’élargissement colli-
sionnel et prédissociatif. Ce résultat est commun a tous les systémes moléculaires de NO
considérés comme optiquement épais dans notre application (cf tableau III.1). Cette étude
permet de caractériser le type de régime dominant qui peut étre rencontré, en I'occurrence
le régime Doppler pour tous les systémes optiquement épais dans la majeure partie des



106 Chapaitre II1. Modele de propriétés radiatives

conditions thermophysiques rencontrées hormis les systémes de NO et Oy (SR) (non pré-
senté ici) pour lesquels 1’élargissement collisionnel et prédissociatif des raies est dominant
a faible température et haute pression.
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Fig. II1.14: Courbes de croissance obtenues avec des calculs raie par raie en considérant un
profil Doppler, Lorentz ou Voigt pour les systémes No (Birge-Hopfield 2) (bande spectrale [113000-
114000] em™1) a gauche et No (Carroll-Yoshino) (bande spectrale [112000-113000] cm™?) a droite.
La condition thermophysique est celle de la figure 111.13 de gauche.
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Fic. II1.15: Courbes de croissance obtenues avec des calculs raie par raie en considérant un
profil Doppler, Lorentz ou Voigt pour les systéemes NO (§) (bande spectrale [57000-58000] cm™")
a gauche et NO (B) (bande spectrale [64000-65000] cm™!) & droite. La condition thermophysique
est celle de la figure I11.13 de droite.

Pour aller plus loin, il est nécessaire d’étudier ’absorption des systémes en fonction de
I'épaississement du milieu (en longueur ou en densité), afin de déterminer le type d’élar-
gissement a considérer lors de la saturation progressive des raies en absorption (le régime
dominant ne donnant, lui, qu'une information partielle sur les phases d’absorption). Pour
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ce faire, il est utile de tracer des courbes de croissance qui donnent 1’évolution (du loga-
rithme) de la transmittivité moyennée par bande spectrale en fonction de Iépaisseur d’une
colonne homogéne. Les figures I11.14 et II1.15 représentent des courbes de croissance pour
les systémes N, (Birge-Hopfield et Carroll-Yoshino) et NO (0 et ) pour des conditions
thermophysiques respectivement identiques a celles de la figure I11.13 ainsi que des zones
spectrales semblables.

Pour les systémes de Ny, la courbe présente une évolution typique, avec tout d’abord un
régime linéaire indiquant une absorption dite « en mince » ou « faible » indiquant soit que
I'épaisseur optique k.l de la colonne reste faible comparée a 1 telle que exp(—k,l) puisse
étre linéarisé ou soit que le spectre d’absorption présente une faible dynamique spectrale
due a des largeurs de raies importantes telles que k, & cte sur la bande spectrale (les deux
cas peuvent étre rencontrés pour une méme bande). Dans les deux cas, on obtient :

—In(727(1)) = —In (ﬁ/A exp(—mal)da) ~ "R (I11.50)

La courbe présente ensuite une premiére inflexion due a l'absorption des raies dont le
profil est pilotée par I’élargissement Doppler. La courbe passe ensuite par un régime de
transition appelé régime Voigt ou l'effet du profil Lorentz n’est plus négligeable devant
leffet Doppler. Dans la derniére partie de la courbe, correspondant & I'absorption des ailes
de raies lointaines, la croissance est pilotée par le régime Lorentz.

Pour les systémes de NO représentés sur la figure I11.15, les courbes de croissance pré-
sentent, apreés la zone linéaire, un comportement dominé par le profil Lorentz puisque I’élar-
gissement est essentiellement di aux effets collisionnels (et prédissociatifs pour le systémes
NO (6)). L'effet Doppler est 1égérement discernable pour le systéme NO (), pour lequel les
premiers effets de ’absorption sont décrits par une transition Voigt peu prononcée. [.’état
haut du systéme NO (3) n’est pas prédissocié et la bande spectrale considérée favorise un
peu plus les effets Doppler.

Les différents régimes rencontrés sur une courbe de croissance dépendent de la longueur
de colonne limite & considérer. Dans notre cas d’étude, avec des couches de choc de I'ordre
de 10 cm, les trajectoires optiques a envisager dans le plasma autour du corps de rentrée
sont de l'ordre du rayon de nez du véhicule (de 'ordre de 2 m) pour des pressions pouvant
avoisiner 2 bar (derniers points de trajectoires ou la vitesse est encore significative pour
que le rayonnement influe sur I’échauffement de la paroi de 'engin, par exemple le temps
de vol 1648 s de 'expérience FIRE II, cf. §11.3). Les épaisseurs maximales des colonnes a
traiter sont donc suffisamment importantes pour que la transition Voigt des systémes No
(VUV) soit atteinte. La figure II1.14 montre qu’a partir de quelques centimétres (pour une
colonne a 8000 K, 1 bar et 80% de Nj) les effets Voigt commencent a étre significatifs.
La représentation étant en —In(7), une faible variation de la courbe de croissance peut
entrainer une erreur importante sur la transmittivité. Pour les systémes moléculaires de
NO, les épaisseurs de colonne a envisager sont également suffisantes pour devoir prendre
en compte systématiquement le régime Voigt, ce qui permet de représenter I'effet Doppler
(dominant & température relativement élevée) mais aussi le régime Lorentz mis en évidence
a plus basse température pour ces systémes. Cette étude permet de caractériser le profil des
raies & utiliser, en 'occurrence le profil Voigt, afin de reproduire correctement 1’absorption
des systémes moléculaires en fonction de I’épaisseur des colonnes a traiter.

Une fois le type de profil déterminé, supposé identique pour toutes les raies d’une bande
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spectrale, une deuxiéme hypothése concerne la fonction de distribution des intensités des
raies P(S). Plusieurs fonctions de distributions sont proposées dans la littérature. Dans le
cadre de cette étude trois fonctions de distributions ont été testées. Elles correspondent aux
fonctions utilisées également dans la formulation du modéle MSBE développé par Riviére
et al. |96] pour le mélange CO,/CO. 11 s’agit de :

- la loi de distribution uniforme :

~ J—

P(S)=4(S-29), (IT1.51)
oil 4 est la fonction de Dirac et S Pintensité moyenne des raies qui est dans ce cas égale a

I'intensité de toutes les raies.

- la loi de distribution exponentielle introduite par Goody [124] :

P(S) = %exp(—%% (II1.52)

- la loi de distribution inverse exponentielle tronquée, due & Malkmus [138] :

1 S RS
P(S) = 51 R[exp(—s ) —exp(—3

e (IIL.53)

ol R est un paramétre représentatif du rapport de l'intensité maximum sur l'intensité
minimum S,u4:/Smin. Par la suite, on utilisera I'hypothése R > 1 afin de simplifier les
développements faisant intervenir cette loi de distribution.

L’expression du profil Voigt donnée par la relation I1.25 ne permet pas d’obtenir une
formulation analytique de Wy /6 relativement aisée 4 mettre en ceuvre a I'aide de la relation
IT1.29 et ce quelque soit la loi de distribution des intensités des raies utilisée. Pour pallier
ce probléme, des formules approchées de Wy /6 ont été proposées dans la littérature faisant
intervenir Wp et Wy, ces deux largeurs étant respectivement les largeurs de raies noires
équivalentes moyennes pour des raies purement Doppler et Lorentz. On peut cependant
citer tout de méme les travaux de Fels [139] et de Zhu [140| qui ont utilisé des formules
approchées du profil Voigt en considérant le centre des raies comme rectangulaire (Fels)
ou parabolique (Zhu) et les ailes de raie par une forme en 1/0? pour exprimer directement
Wy /6. Néanmoins, la mise en ceuvre de leurs approches pour la formulation d'un MSBE ne
conduit pas & une meilleure précision par rapport a I'utilisation de modéle combinant Wp, et
W. On s’est donc intéressé par la suite aux formulations disponibles dans la littérature de
ces deux derniéres largeurs afin d’exprimer le rapport Wy, /§ et ainsi remonter a expression
de la transmittivité moyenne donnée par la relation I11.48.

IT1.4.1.1 Profil de raie Lorentz

L’expression du profil Lorentz d’une raie centrée en o, de demi-largeur a mi-hauteur ~;,
s’écrit :
l L
T+ (0 — o)

flo—0c) = (IIL.54)

La combinaison des relations II1.54, TI1.26 et II1.49 en supposant une largeur de raie
constante égale a 7y, , permet d’obtenir expression du rapport Wy /6 pour un ensemble
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de raies Lorentz et pour chaque loi de distribution P(S). Les expressions qui en résultent
sont :

- Pour la loi de distribution uniforme donnée par I’expression II1.51 :

@ = 2761 L(;Z)E),

6L

(IT1.55)

ou L est la fonction de Ladenburg-Reiche définie par L(x) = xe " [Io(x) + 1 (x)] (cf. [124])
ou Iy et I; sont les fonctions de Bessel de 17 espéce modifiée d’ordre 0 et 1.

- Pour la loi de distribution exponentielle donnée par I'expression 111.52 :

Wo  _ wlk (I11.56)

0 /1 . cplk
1+4E

- Pour la loi de distribution inverse exponentielle tronquée donnée par ’expression I11.53 :

%:2@( | otk 1) (ILL.57)

L

L’ensemble des développements aboutissant a ces relations peuvent étre trouvées dans [131].
Quelque soit la distribution considérée, ces expressions laissent apparaitre que le compor-
tement de Wy /§ pour une bande spectrale ne dépend que de deux paramétres qui sont :

YL
1L 11158
5 (I1.58)

dans lesquels S et 7z sont 'intensité et la largeur moyenne des raies et 6 un paramétre
d’espacement défini par :

6=14

(IT1.59)

Sz
(/)Y Vs

ot N le nombre de raie. Le paramétre k s’apparente & un coefficient d’absorption réduit
moyen 4.e. K- par unité de pression de I’espéce absorbante (en cm™!.Pa~!). Le paramétre
B, est un indicateur de chevauchement des raies, plus 3, est élevé et plus le recouvrement
dans la bande spectrale est important. L’identification de ces paramétres est faite en étu-
diant les comportements asymptotiques de la formulation 111.49 (déterminés en utilisant
une loi P(S) et une largeur des raies constante et égale a v,*) et la formulation directe de
W, donnée par Iexpression :

ZW Si,VL,) Z/ [1—exp —xplS +02) do. (II1.60)

4les expressions reliant o, & 7z dépendent de la loi de distribution utilisée. Elles ne sont pas indiquées
dans ce paragraphe mais sont disponibles dans Taine et Soufiani [131] en annexe A.
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Les comportements asymptotiques correspondant aux limites d’absorption faible et forte
sont communs aux expressions II1.55, II1.56 et II1.57. Analytiquement, ils se formulent
respectivement comme®

Ik —
PP w1 =  —In(F) = aplk (IIL.61)
Br
xpl% Ao [

L

Compte tenu des expressions IT1.58, les paramétres k et G, peuvent étre directement cal-
culés a partir des bases de données spectroscopiques. Une autre alternative consiste a les
déterminer par ajustement des courbes de croissance calculées avec une approche raie par
raie (courbes théoriques) et avec les expressions données par le modéle. Pour le paramétre
k qui est le coefficient d’absorption réduit de la bande spectrale considérée, on peut aussi le
calculer en moyennant simplement, par bande spectrale, le coefficient d’absorption issu des
calculs de spectre. C’est cette derniére méthode qui a été utilisée par la suite pour calculer
k. Pour le paramétre (3, c’est la détermination par ajustement des courbes de croissance
théoriques qui a été retenue et mise en ceuvre avec la méthode des moindres carrés. L’ex-
périence [141, 142] montre que procéder par ajustement est une méthode plus précise que
le calcul direct via la base de données spectroscopiques. Ceci peut s’expliquer par le fait
qu’elle minimise les erreurs intrinséques de la formulation du modéle, en particulier celles
engendrées par les lois de distribution des intensités des raies.

Pour déterminer parmi les expressions I11.55, II1.56 et I11.57 de W /8, quelle est celle
permettant d’ajuster au mieux les courbes de croissance calculées en raie par raie (avec un
profil Lorentz), plusieurs comparaisons d’ajustements et de transmittivités moyennes ont
été réalisées pour différents systémes et différentes conditions. Les figures TI1.16 et TI1.17
illustrent les résultats pour les systémes Birge-Hopfield 2 et Carroll-Yoshino de N, a 'ETL
(T = 10000 K) pour 1 bar de N, pur. Les deux courbes de croissance des figures de
gauche correspondent dans chaque cas aux bandes spectrales symbolisées par un « o » sur
les courbes de transmittivités moyennes (a droite). Une courbe caractérise le comportement
d’une bande fortement absorbante (courbe de croissance supérieure) et 'autre le cas d'une
bande moyennement absorbante. D’une maniére générale, quelque soit la distribution uti-
lisée, I’ajustement est relativement bon avec des comportements asymptotiques similaires.
Les différences interviennent lorsque 'on quitte le régime d’absorption faible. Ces ajuste-
ments pour toutes les bandes spectrales de chaque systéme permettent d’obtenir les para-
métres Bz, qui sont ensuite utilisés avec les k pour obtenir les transmittivités moyennes de
la colonne via les formules I11.55, I11.56 et I11.57. Les figures de droite montrent une compa-
raison plus globale sur I’ensemble de la gamme spectrale du systéme pour quatre longueurs
de colonnes. Sont indiqués sur ces figures, les écarts relatifs entre transmittivités théoriques
(calcul raie par raie) et celles calculées avec le MSBE formulé en régime Lorentzien avec
les trois lois de distribution. Les écarts ne dépassent pas 5 & 10% sur I’ensemble des bandes
spectrales pour les deux systémes pour des épaisseurs de colonnes allant jusqu’a 0.1 m.atm.
Ces résultats, et ’ensemble des tests effectués sur d’autres systémes montrent que l'uti-
lisation de la loi de distribution de Malkmus (inverse exponentielle tronquée) conduit en
général a de meilleurs accords entre les calculs raie par raie et ceux obtenus avec un modéle

50n notera que le comportement d’absorption faible correspond au régime linéaire des courbes de crois-
sance correspondant a la relation II1.50.
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statistique formulé avec cette loi. Par la suite, on a donc utilisé la formulation II1.57, pour
modéliser 'absorption de raies en régime Lorentzien.

Ao 2
* L=0.01cm =T =
@ 0.99 1 2
S =
- o098 o 3
100 goo7 1§
F = , U
F 60000 80000 100000 120000
B 3 1 Ao 5
L * L=0.1cm T S
. 095 g
10°F 2 o £
F bande £ 09 2
I [109000-110000 cm *] & 8
S B - 0.85 5 Y
+ F 60000 80000 100000 120000
2 s 1 80 5
_;I: 10 g \ g L=1cm T 2
o o =
I s o8 A o &
bande £ nVZ 4
B [91000-92000 cm '] [ H
3 S 06 ]
10°F o 5 U
% Calcul raie par raie . 60000 80000 100000 120000
r Distribution uniforme =t 0 &
L Distribution exponentielle o o
10 Distribution inverse exponentielle 2 05 0 %E
S ST! TSR] S RTIT RS ATIETT S E Ve el =
10 10 10 10 10 10 g & inverse exponentielle tronquée -10 E
Longueur de colonne [cm] F 50000 a0 00 126000

000 1000
Nombre d'onde [cm ]

FiGc. I11.16: Ajustements de deux courbes de croissance (a gauche) en fonction de la loi de dis-
tribution utilisée pour un régime d’élargissement Lorentz des raies (ces courbes correspondent auz
deuz bandes spectrales symbolisées par des « o » sur les figures de droites). Transmittivités moyen-
nées par bande spectrale (4 droite) issues de calculs raie par raie pour une colonne homogéne en
fonction de sa longueur et écarts relatifs entre résultats obtenus avec l’approche raie par raie et
un MSBE formulé en Lorentz pour les différentes lois de distribution. Résultats obtenus pour le
systeme No Birge-Hopfield 2 pour 1 bar de Ny a I’ETL o 10000 K.
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FiGc. II1.17: Figures similaires aux figures I1I11.16 mais pour le systéme No (Carroll-Yoshino).
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I11.4.1.2 Profil de raie Doppler

L’expression du profil Doppler, pour une raie de demi-largeur vp centrée en o, est donnée

par :
M2 1 — o) In 2
flo—o0.) = n——exp[—(a 03 ==, (T11.63)
T D D

Différentes études dans la littérature, récapitulées dans [131], conduisent a exprimer le
rapport Wp/d sous la forme :

- Pour la loi de distribution uniforme donnée par I’expression 111.51 :

WD '70’D mpl?/é

— =—=D . I11.64
- Pour la loi de distribution exponentielle donnée par 'expression 111.52 :

WD 70’D il?pl?/&

— = —2F—). I11.65

- Pour la loi de distribution inverse exponentielle tronquée donnée par I’expression I11.53 :

Wp o, H<£Ep55max/(5 In R))
§ d6dInR Yo, /(6 In R) )’

(I11.66)

ol Yo, = V7/In 290, Y0, étant la largeur de raie affectée a toutes les raies de la bande
spectrale dans le cadre de I’hypothése discutée au début de la section II1.4.1. Les fonctions
E, D et H sont définies par :

D(y) = % /_ :O [1 - exp(—ye*@)}dg (ITL.67)

1 [t ¢
Ely) = — / A (LLL.68)
VT ) 1+ye € '

H(y) = % /_ :o In (1 + ye*?)dg. (ITL.69)

Il est & noter que ces trois formulations ont un comportement asymptotique similaire (régime
linéaire) en régime d’absorption faible, a savoir :

- Pour les lois de distribution uniforme et exponentielle :

xplS /6 A S
— K1 — —In(727) = apl—. II1.70
"o /8 (T2%) = apl ( )
- Pour la loi de distribution de Malkmus :
xplSmam/(é In R) —_A Smax
1 = -1 7) = xpl ——m——. II1.71
Yo,,/(0 In R) < n(m) = ap (0 In R) ( )
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Ceci permet l'identification du coefficient d’absorption réduit moyen de la bande spectrale
de la méme maniére que pour la formulation en Lorentz :

E Smax
J

ou ATW0) pour la distribution de Malkmus. (II1.72)
n

Cependant le comportement asymptotique en régime de forte absorption différe suivant la
loi de distribution considérée. Les expressions I11.67, I11.68 et I11.69 donnent [128] :

D(y),E(y) = 2va(ln y)'/? (I11.73)
H(y) =% #(m y)*/2. (T11.74)

Cette différence de comportement explique en partie pourquoi une identification directe du
paramétre 7o, (0 étant par ailleurs toujours égal & Ao /N) en régime d’absorption forte

telle qu’elle a été faite précédemment pour le cas Lorentz (pour () n’est pas envisageable
ici. Une autre raison tient du fait qu’on ne sait pas écrire la moyenne donnée par la relation
équivalente a la relation II1.60 pour un profil Doppler, en régime de forte absorption et
ce quelque soit la loi de distribution. Le rapport Wp/d s’exprime donc en fonction d’un
deuxiéme parameétre non identifié dépendant de la distribution employée qui peut étre
rapporté également a un paramétre de chevauchement des raies Doppler 8y défini par :

- oy, Yo',

Op = 5 ou m pour la distribution de Malkmus. (IT1.75)

Une maniére approchée permettant d’obtenir une identification partielle consiste a uti-
liser le paramétre Lorentz & au travers des relations entre §, 6, Yo, et 7z obtenues pour
chaque distribution en régime d’absorption forte dans le cas Lorentz. L’insertion de ces
relations dans les expressions Doppler I11.64, IT1.65 et I11.66 en considérant que les largeurs
effective et moyenne vy, et 7z sont égales permettent d’obtenir une expression commune
du paramétre 3p [143] :

o= 1%

0Op 2. (IT1.76)
T

A noter que p dépend toujours de Yo, i-e. de Yo, qui reste la largeur & mi-hauteur
Doppler supposée constante sur toute la bande. Cette méthode, en se fixant une largeur
de raie vy, permet de calculer les paramétres du modéle en utilisant une base de données
spectroscopiques. A titre d’exemple, on peut citer les travaux de Riviére et al. [143] qui
ont mis en ceuvre cette méthode. Dans notre cas d’étude, ce n’est pas cette procédure qui
a été retenue. La détermination du paramétre [, se fait comme pour le cas Lorentz, par
ajustement des courbes de croissance théoriques. Le paramétre k est calculé également en
moyennant simplement, par bande spectrale, le coefficient d’absorption issu des calculs raie
par raie. Afin de déterminer quelle loi de distribution conduit aux meilleurs ajustements
et donc a la meilleure évaluation de 3p, on a procédé aux mémes types de comparaisons
que pour le cas Lorentz vu dans la section précédente. Les figures I111.18 et 111.19 montrent
les résultats pour les systémes Ny (Worley-Jenkins) et NO (). Dans chaque cas, deux
courbes de croissance sont également représentées pour une bande fortement absorbante
et une autre un peu moins absorbante dont les positions spectrales sont indiquées par
des cercles noirs sur les figures de transmittivités. De maniére générale, on constate que
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FiG. II1.18: Ajustements de deuz courbes de croissance (a gauche) en fonction de la loi de dis-
tribution utilisée pour un régime d’élargissement Doppler des raies (ces courbes correspondent auz
deuz bandes spectrales symbolisées par des « o » sur les figures de droites). Transmittivités moyen-
nées par bande spectrale (4 droite) issues de calculs raie par raie pour une colonne homogéne en
fonction de sa longueur et écarts relatifs entre résultats obtenus avec l’approche raie par raie et
un MSBE formulé en Doppler pour les différentes lois de distribution. Résultats obtenus pour le
systeme No Worley-Jenkins pour 1 bar de No a I’ETL ¢ 10000 K.
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FiG. II1.19: Figure similaire & la figure I11.18 mais pour le systéme NO (3) a 7000 K et 1 bar.

quelque soit le type de distribution considéré, les ajustements sont moins précis que pour
le cas Lorentz. Ceci est en partie di a des comportements asymptotiques qui différent
du cas réel en régime de forte absorption et ce quelque soit la formulation du modéle
employée (cf. relations I11.73 et II1.74). Il n’y a pas de comportement clairement établi
en régime de forte absorption pour les calculs raie par raie. Suivant la bande spectrale,
la fonction H peut alors mieux représenter ’évolution de — In(727) que les fonctions E et
D ou inversement. Ces différences de comportement expliquent les écarts plus importants,
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par rapport au cas Lorentz, observés pour les comparaisons de transmittivités moyennes
sur les figures de droite avec des écarts pouvant aller dans certains cas extrémes jusqu’a
50% . Sur I'ensemble des ajustements et des comparaisons réalisés, nous avons retenu la
loi de distribution exponentielle (fonction E) qui permet d’obtenir de meilleurs résultats
sur la premiére phase d’absorption Doppler (fin du comportement linéaire). En effet, il est
important en pratique d’ajuster au mieux essentiellement la premiére partie de la courbe
de croissance pour représenter 'effet Doppler, puisqu’étant en réalité en régime Voigt, le
régime de forte absorption correspondant & ’absorption par les ailes de raie, est piloté par
le rapport W, /8. Par la suite, pour déterminer le rapport Wp /6§, on utilise par conséquent
la formulation II1.65 obtenue avec la loi de distribution exponentielle.

I11.4.1.3 Profil de raie Voigt

Comme énoncé précédemment, il n’existe pas de formulation analytique dans le cas ol les
raies présentent un profil Voigt, ce qui est notre cas d’étude. Des approximations de Wy sont
généralement utilisées dans la littérature en combinant les largeurs équivalentes Lorentz W,
et Doppler Wp. On peut citer les deux approximations communément employées dans la
littérature issues d’une part des travaux de Crisp et al. [144] :

WV_ WLQ WDz 1WLWD21/2
5 -1+ (F) -Grr )] (IL.77)
et d’autre part de ceux de Ludwig et al. [137] :
Wy -
T = I’p”{f 1-— 9_1/2
0= 1—(L@)2 _2+ 1—(L@)2 _2—1 (ITL.79)
B xplk 0 zplk 0 .

A noter que pour ces relations, on retrouve le comportement asymptotique en régime
d’absorption faible du cas Lorentz ou Doppler, en 'occurrence le comportement linéaire.
De plus le comportement en régime de forte absorption est celui du cas Lorentz puisque le
régime asymptotique en Lorentz (o \/Z) domine celui du cas Doppler qui est au mieux pro-
portionnel & (In )32 (fonction H, relation IT1.74). Ces comportements sont bien en accord
avec ceux représentés sur les courbes de croissance des figures I11.14 et TI1.15 obtenues avec
des calculs raie par raie et avec le fait qu’en régime de forte absorption, ce sont les ailes de
raies Lorentziennes qui pilotent ’absorption.

Les deux expressions II11.77 et II1.78 combinant les rapports Wp/d et Wy /d permettent
ainsi d’exprimer la transmittivité moyenne donnée par I’équation I11.48 en régime Voigt
en fonction seulement de trois paramétres, les paramétres du MSBE : k, (. et Bp définis
dans les deux sections précédentes 111.4.1.1 et 111.4.1.2. Dans le cadre de la construction
d’un modeéle de bandes pour la vapeur d’eau en régime Voigt, Riviére et al. [143] ont mon-
tré que la formulation I11.78 de Ludwig donnait de meilleurs résultats que celle de Crisp
et al. (relation II1.77). Dans notre étude, nous avons également considéré cette formula-
tion. Concernant la détermination du paramétre k, qui est commun aux deux formulations
en Lorentz et en Doppler, il est calculé, comme indiqué précédemment, en moyennant les
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spectres d’absorption par bande. Les deux autres paramétres 3, et Gp qui quantifient le
chevauchement des raies (appelés aussi paramétres de structure fine), caractérisant ainsi
I’évolution de I'absorption des raies en fonction de 1’épaisseur optique parcourue, sont dé-
terminés a travers une procédure d’ajustement systématique a deux parameétres de courbes
de croissance théoriques obtenues avec des calcul raie par raie prenant en compte un profil
Voigt. Cette procédure est exposée dans la section 111.4.3.2.

I11.4.1.4 Comportement asymptotique extréme

Le comportement asymptotique en Voigt donné par le modéle MSBE d’une courbe de
croissance en régime d’absorption forte correspond a celui du régime asymptotique en Lo-
rentz (o< v/1). Celui-ci est caractérisé par une pente 1/2 sur le tracé des courbes de croissance
en échelle logarithmique (cf. les figures I11.16 et I11.17 de gauche par exemple). Or, les cal-
culs raie par raie montrent qu’en réalité le comportement asymptotique en régime de tres
forte absorption suit tout d’abord la loi en v/I mais finit par un comportement linéaire en
l. Ceci est illustré sur les figures I11.14 et II1.15.

Cette différence de comportement est a imputer a ’hypothése iv (cf. §II1.2.2 (partie
MSBE)) faite lors de la formulation du modéle qui consiste & approcher :

/A [1 — exp ( — z4plS; f(o — 01))} do =~ /000 [1 — exp ( — z4plS; f(o — O'i))} do

en considérant, (i) soit que dans chaque bande spectrale Ao, Ieffet de 'absorption des raies
situées a 'extérieur de la bande est supposé négligeable et les largeurs des raies appartenant
a Ao sont suffisamment petites devant I'intervalle Ao pour s’assurer que ’absorption de ces
raies se produise uniquement dans la bande, (ii) soit que I'intervalle spectrale Ao est entouré
d’une infinité de bandes spectrales caractérisées par les mémes propriétés statistiques sur
les raies (tout ce qui « sort » est alors égale a tout ce qui « rentre »).

Cependant lorsque [ devient trés grand, cette approximation est mise a mal puisque
W; diverge avec [ alors que le membre de gauche de la relation II1.80 tend vers Ao. La
différence de comportement des courbes de croissance peut alors s’expliquer par l'effet de
la troncature de la zone spectrale considérée pour évaluer la transmittivité moyenne qui
entraine la saturation de la bande en régime de trés forte absorption.

Deux cas de figures peuvent alors étre considérés afin de tenir compte de cet effet de
troncature :

1) soit on considére que l'effet de I’absorption des raies centrées a 'extérieur de la bande
spectrale est négligeable (tout ce qui « sort » n’est alors pas égal a tout ce qui « rentre »).
Cette hypotheése différente de 'hypothése iv) de la section I11.2.2 méne a utiliser une largeur
noire équivalente tronqué W} :

Wi (S, vi) = /A [1 — exp ( — xsplS;f(o — Ui))} do. (IT1.81)

2) soit on se place dans le cadre de ’hypothése iv) sauf que cette fois la prise en compte
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des ailes extérieures est faite sur une intégrale finie via la relation :

Wi (Si,v) = /

[1 — exp ( — z,plS; Z flo—0;+jA0))| do. (I11.82)
Ao

j==o0

Ce qui différe dans cette formulation par rapport a 'expression classique de W; I11.26, c¢’est
le fait que le continuum des raies extérieures est bien considéré dans la bande étudiée.

Pour illustrer le cas 1 dans un cas simple, la figure 1I1.20 de droite montre une courbe
de croissance dans le cas d’une raie centrée et isolée en régime Lorentz (figure I11.20 de
gauche) issue d’un calcul raie par raie. La courbe de croissance présente un changement de
pente (de 1/2 & 1) lorsque la longueur de colonne atteint 10 cm dans ce cas-ci.
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c E .
el r 5 10"
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%) F c
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Q o r .
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8 E E S L _ Wschamd! IAG
o o:l Ao F S o (LW /Aq)
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Nombre d'onde [cm ] Longueur de colonne [cm]

Fic. II1.20: Effet de la troncature d’'une bande spectrale Ao = 1000 em™! sur les courbes de
croissance. La figure de gauche indique le spectre d’une raie atomique de N a 10000 K, 1 bar
(80 % de N, 20 % d’électrons), en négligeant 1'élargissement Doppler. La figure de droite indique
I’évolution de la courbe de croissance de cette raie sur la bande Ao avec des calculs en raie par
rate et des calculs issus de différentes modélisations.

Nous avons tracé sur la figure I111.20 de droite, la courbe de croissance obtenue avec le
modéle classique i.e. avec ’expression :

w
—Ao
- (1) = ——, I11.83
() e (-5 ) (11.83)
dans laquelle W est assimilé & I'expression de W; TI1.26 avec un profil Lorentz. Dans ce

cas, la courbe de croissance est pilotée par la fonction de Ladenburg-Reiche (LR) telle que
[131] :

WLR
~In(7%7) = < — = 2myL(u), (I11.84)
avec ZS
YL rp
=—-— ¢t = II1.85
y AO’ € Y 271"'}/[/7 ( )

oll v, est la largeur de la raie et S son intensité de la raie. La figure indique la différence de
comportement asymptotique observée entre le calcul raie par raie et la relation II1.84 qui
ne tient pas compte de l'effet de la troncature.
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Avec un modéle de raie tronquée, la transmittivité moyenne d’une raie tronqué peut
s’écrire comme :

W*

Ao’
ou W* est la largeur de raie noire équivalente tronquée donnée par la relation I11.81. Dans
le cas simple d’une raie centrée en régime Lorentz, Schaindt [128] parvient a la formulation

A =1

(I11.86)

suivante de cette largeur nommeée par la suite |1/ Schaindt .
Ac
, 2 1 xplS
y Sehaindt / 1 — exp ( _ —xf—%»]da (I11.87)
—&c Ty, + O

= 2myL(u) — [1 — exp(—8uy?)] — (Smuy®)2erf[2y(2u)'/?], (II1.88)

valable dans le cas ot y < 1 ce qui est généralement le cas. Sur la figure I11.20 de droite,
on remarque que la représentation de la courbe de croissance avec la relation — In(747) =
—In(1 — WSchaindt /| \5) - permet de reproduire le comportement réel de la courbe.

Par ailleurs, le tracé de W5haindt /Agy gur cette méme figure permet de voir que la
déviation & la loi en racine se produit lorsque la raie se sature i.e. lorsque W* tend vers

Ao.

Dans le cas 2, la formulation IT1.82 de W* est équivalente a considérer un modéle régu-
lier type Elsasser [122] pour tenir compte du continuum des raies extérieures. Dans cette
situation, il est montré par Goody [128] (équation 4.98) qu’en régime asymptotique de trés
forte absorption (u — +00) la courbe de croissance est pilotée par la relation :

—In(7?) = —In <erfc[7ry(2u)1/2]> ~ 2%y u, (I11.89)
preuve du comportement asymptotique linéaire.

Dans les deux cas de figure, l'utilisation des expressions I11.81 et TI1.82 de la largeur W;
permettent dans le cas trés simple d'une raie centrée en régime Lorentz de reproduire ce
comportement linéaire observé sur les courbes de croissance. Une démonstration compléte
dans le cas d’un ensemble de raies distribuées en position et en intensité de maniére aléatoire
n’a pas été effectuée. Mais compte tenu des résultats précédents, I'effet de la troncature lors
de la saturation des bandes est certainement responsable de ce comportement linéaire. En
pratique, la déviation par rapport a la loi en racine est observée pour des épaisseurs (produit
xpl) trés importantes, i.e. au-dela de 10 m.atm pour les systémes moléculaires ce qui ne
sera jamais atteint dans notre d’étude. Il est & noter de plus que pour de telles épaisseurs
la transmittivité est de l'ordre de 107! i.e. quasiment zéro en pratique. Il importe alors
peu d’avoir une précision significative du modéle par rapport aux calculs raie par raie dans
ce cas-la. C’est pourquoi la formulation traditionnelle du MSBE est utilisée dans notre cas
d’étude. Cependant lors du calcul des paramétres du modéle par ajustement des courbes
de croissance, un soin particulier a été apporté afin que ce comportement linéaire, non
reproductible analytiquement par le modéle, ne vienne parasiter et influencer la précision
obtenue sur les ajustements réalisés sur les premiéres parties des courbes.

I11.4.2 Formulation du MSBE en milieu non uniforme

Dans un milieu anisotherme et hétérogéne discrétisé en colonnes homogénes (cf. figure
II1.1), la transmittivité monochromatique de deux éléments différents et uniformes peut
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s’écrire en fonction de la transmittivité de chaque élément :
To(lich = liv1) = To(lich — L)1 (li — liya). (II1.90)

Cependant a cause des corrélations spectrales qui doivent étre prise en compte le long du
trajet, la relation précédente n’est pas conservée entre transmittivités moyennes :

Tg(li_l — li+1)AU % Tg(li_l — li)AUTg(li — li+1)AU. (11191)
On ne peut donc pas utiliser directement les transmittivités de colonne homogéne dont
les formulations sont exposées dans les sections précédentes. Pour pallier ce probléme, de
nombreux auteurs ont travaillé sur une extension du MSBE pour traiter des milieux non
uniformes. On peut citer a ce titre les travaux de Curtis et Godson, ainsi que Lindquist et
Simmons. Une revue exhaustive de leurs approches est faite par Young [135].

De maniére générale, par analogie a I’établissement de la relation II1.30, la transmittivité
moyenne d’une colonne hétérogéne (I, 1), peut étre modélisée par :

W(515—> 52)}’

Ao

N
T,(l1 — o)  =exp [— NL(S Z Wi(ly — lg)i| = exp [— (111.92)
i=1

ol

Wil — o) = /;OO [1 — exp ( - /12 z()p()S:(1) f(o — aci)dl>] do. (LLL.93)

51

Pour exprimer cette transmittivité, on s’intéresse en particulier dans cette partie, aux
formulations de Curtis-Godson classique et alternative puisque ce sont elles qui ont été mises
en ceuvre dans notre étude. Les expressions qui en découlent concernent, comme dans le cas
homogeéne, le rapport W /4. Une autre approche, celle développée par Lindquist-Simmons,
consiste a exprimer la grandeur OW /0l. Ceci part du principe qu’en modéle de bandes, la
luminance & travers une colonne quelconque s’exprime a partir de la relation I11.92 comme® :

e - [() SRR ey
- [ G e (- T s

Il apparait alors d’aprés la relation I11.95 qu’il est plus judicieux de travailler directement
avec des expressions donnant la dérivée (W /§) /0l plutot que le rapport W /4. 1. approxi-
mation de Lindquist-Simmons est par ce fait plus précise que I’approche de Curtis-Godson.
Cependant elle est plus difficile & mettre en ceuvre et surtout beaucoup plus cotiteuse en
temps CPU & cause du calcul de W /§ (rapport intervenant également dans la formulation
I11.95) qui s’effectue dans ce cas par l'intégration suivante :

W(l—1l) L1ow (' = 1y)

Cette méthode n’a donc pas été retenue par la suite. De plus amples informations sur cette
approche peuvent étre trouvées dans Young [135].

on utilise dans ce développement, le fait que § soit constant le long du trajet optique ce qui est justifié

puisqu’une fois déterminé pour une bande spectrale pour une colonne homogéne, ’espacement moyen entre
les raies n’a pas de raison physique de changer avec le chemin optique parcouru.
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I11.4.2.1 Approximation de Curtis-GGodson classique

Cette approche consiste a considérer que la forme des courbes de croissance pour un
milieu hétérogeéne est la méme que pour un milieu homogéne. Ceci se traduit analytiquement
par des formules identiques aux expressions de Wy /§ et Wp /6 établies dans les sections
I11.4.1.1 et 111.4.1.2 pour un milieu uniforme, en utilisant cette fois les paramétres k*, ﬁ_z
et @ qui sont des sortes de valeurs moyennes de k, 8. et 3p le long de la colonne non
uniforme.

De maniére similaire au cas uniforme, la détermination des paramétres k*, 37 se fait par
identification forcée en utilisant en absorption faible et forte les expressions de W (l; — [s)
formulées avec I’approche de Curtis-Godson et I'expression exacte suivante :

N
— 1
Wl —l) = > Wills — ). (I11.97)

=1

Pour le paramétre (3}, par analogie formelle, on utilise la méme expression utilisée pour
le paramétre 37. On obtient ainsi les relations qui suivent en ayant défini au préalable « un
paramétre d’épaisseur optique 7 :

"= / S e Op(Dal (TI1.98)

I

N _
ol /l +(Op(OF() (I1L.99)

u

— 1 [ I
P=— /l s Op(OFO B ()l (I11.100)
1 o
Bp == /l (PO Fn (1)l (IIL.101)

L’identification en régime d’absorption forte afin d’aboutir aux relations I11.100 et TI1.101
exprimant les paramétres 3*° nécessite cependant une hypothése supplémentaire concernant
le comportement des raies en milieu hétérogéne. Les largeurs et les intensités des raies sont
supposées varier de maniére similaire avec la température et la composition ce qui se traduit
par la séparabilité des grandeurs 7;(1) et S;(1) telle que :

W) = gl)a.() (IT1.102)
S = )b, (IT1.103)

Si cette hypothése de séparabilité est plutdt raisonnable pour ce qui est de la largeur des
raies, elle peut s’avérer imprécise pour l'intensité des raies.

"L’essentiel des développements aboutissant & ces relations peuvent étre notamment trouvées dans Young
[145, 135] et Taine et Soufiani [131]

8 A noter que le paramétre 3p utilisé dans I'expression II1.101 représente le paramétre de recouvrement
Doppler indiqué par la relation IIL.75.
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I11.4.2.2 Approximation de Curtis-GGodson alternative

Cette approximation différe de la précédente dans le sens ot la formulation de W /4§ pour
une colonne non uniforme est faite non pas par I’analogie aux formulations établies pour un
ensemble de raie en homogéne (approximation classique) mais en exprimant tout d’abord la
largeur W d’une seule raie en anisotherme avant de passer & un ensemble de raies. Pour ce
faire, on utilise I'approximation de Curtis-Godson (CG) classique pour exprimer la largeur
W d’une raie en milieu non uniforme a partir de 'expression de la largeur d’une raie en
milieu uniforme.

Pour une raie isolée, en utilisant les relations I11.26, I11.54 et I11.63 la largeur W d’une raie
pour une colonne homogéne peut s’exprimer en comportement Lorentz et Doppler comme
indiqué dans [131] :

=2 (25

T In 2 xplS
Wp = 1/m%DQ/T - > (I11.105)

ot les fonctions L et D sont définies dans les sections 111.4.1.1 et 111.4.1.2. A noter I’analo-
gie avec les relations II1.55 et II1.64 qui n’est pas surprenante puisque ces deux derniéres
expressions sont obtenues en considérant une loi de distribution uniforme. I’application de
Iapproximation de Curtis-Godson pour une seul raie permet alors d’écrire la largeur en
milieu non uniforme (y,ly) :

(I11.104)

B .. (TplS*
W, = 2mLL< T ) (I11.106)
| T [In 2 xplS*
= ——~5D — II1.1
WD 111 27D < T ’YB )7 ( 07)
ol
I
5= / 2(Op()S()dl (IIL.108)
I
I
"= / (OS0! (11L.109)
I
I
=g [ 2 OPOSW00AL, (111.110)
131

avec u défini par la relation TI1.98. Le passage a un ensemble de raie se fait de maniére
similaire au cas uniforme i.e. en supposant que les intensités S* suivent une loi de distri-
bution P(S*) telle que I11.51, II1.52 ou bien encore II1.53. Les expressions qui en résultent
sont alors analogues aux relations II11.55, I11.56 et I11.57 (pour une formulation en Lorentz)
et II1.64, 111.65 et II1.66 (pour une formulation en Doppler). Par exemple, pour la loi de
distribution exponentielle en régime Lorentz :

Wy B xplk*

1) N xpl?‘
1/1—}——4@

Les hypothéses de séparabilité 111.102 et II1.103 appliquées a v et S* permettent alors
d’obtenir les paramétres « * » pour un ensemble de raie :

! / - z(Dp(Dk()dl (I11.112)

(I11.111)

i

u I
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_ 1 l2 -
- = /l 2(p(OE) T (1)L (II1.113)
7= Fia_* /l (O (OFO)TESL (1)l (I1L.114)

Dans ces expressions finales, il faut noter que les termes dans les intégrales sont les grandeurs
« —» qui correspondent aux paramétres en milieu uniforme (cf. §II1.4.1) et non pas les
grandeurs « * » données par les équations I11.108 et I11.109. Ce passage des paramétres
« *» aux parameétres « —» se fait au moyen de I’hypothése de séparabilité. Par ailleurs,
contrairement a la formulation de CG classique ot le paramétre ﬁ_}j s’obtient directement
avec la relation I11.100, dans le cas présent on doit passer par la relation :

gy = L. (TT1.115)
5L

Dans le cas Doppler, le paramétre §p étant défini par la relation I11.75 avec une largeur de
raie constante, I’expression du parameétre 37, se ramene a :

% _ k_lu /l P )ﬁDl( . (TIT.116)

Des développements supplémentaires de ces résultats peuvent étre trouvés dans Young [135].

Les deux types d’approches exposés dans cette section permettent d’exprimer le rapport
W /6§ (en Lorentz ou en Doppler) pour une colonne non uniforme, et donc sa transmittivite,
en fonction de k* et 3*. Ces paramétres peuvent étre calculés & partir des paramétres k et 3
(ou 7 et 0 dans certains cas) i.e. des paramétres déterminés pour des conditions homogénes
et isothermes (cf. §111.4.1). En régime Voigt, pour traiter des colonnes non uniformes, on
utilise par la suite la formulation de mélange II1.78 de Ludwig telle que pour un trajet
quelconque (I, 15) :

%(Zl — lg) = FU\/ 1—Q-1/2
-2
+

-2

1-— _LE Iy — Iy 2 — 1. IT1.118
(55 >)] (g

k*u

L’absorption d'une colonne non uniforme (727(I — [,,)) peut donc étre retrouvée a partir
de paramétres tabulés décrivant I’absorption de chaque élément homogéne i (k(4), 51(7), Bp(i)),
constituant la colonne initiale étudiée.

I11.4.2.3 Choix de ’approximation de Curtis-Godson pour la mise en ceuvre
du MSBE

Pour mettre en ceuvre le modéle statistique a bande étroite dans les milieux non uni-
formes, notre choix s’est porté sur I'approximation de CG classique pour traiter les régime
Lorentz et Doppler i.e. pour obtenir le parameétre 37 et 37,. Ces choix ont été motivés
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en partie par les résultats obtenus par Taine et Soufiani [131] (pour le comportement Lo-
rentz) qui ont testés les deux approximations de Curtis-Godson dans leurs travaux. Pour le
comportement Doppler, des tests ont été effectués lors de la construction du MSBE entre
les deux approximations de CG (relations I11.101 et I11.116). Les figures 111.21 montrent
un exemple de comparaison entre calcul raie par raie et MSBE avec I'utilisation des deux
approches CG pour déterminer le paramétre Doppler. Comme expliqué dans la section
I11.4.3.4, la grandeur 75 — 7175 est pertinente pour évaluer la précision d'un MSBE au vu
de I'équation I11.47. Ces graphes montrent que 'approche CG classique pour déterminer
le paramétre Doppler donnent de meilleurs résultats que ’approche alternative utilisée par
Riviere et al. [96] pour mettre en ceuvre leur modéle pour les mélanges CO,-CO. Par la
suite, les paramétres du MSBE pour des colonnes non uniformes sont déterminés via les
expressions 111.99, I111.100 et II1.101.

0.6 Raie par raie 0.6 Raie par raie
B o MSBE (B, Curtis-Godson classique) I o MSBE (3, en Curtis-Godson classique)

X MSBE (B, Curtis-Godson alternative) - X MSBE (B, Curtis-Godson alternative)
"’""‘0! i

o5
04}

03f

5000
PR

02}

[ L,=100 cm
0.1

—————

Nombre d'onde cm ] Nombre d'onde cm ]

FiG. II1.21: Propriétés radiatives moyennes 75 — 7172 du systéme No (Birge-Hopfield 2) a gauche
et Ny (Carroll-Yoshino) a droite de deuz colonnes indicées 1 et 2. Les colonnes sont a 1 bar de No
pur & ’ETL tel que Ty=15000 K et T5=8000 K. La colonne 1 a une longueur fixée ¢ Li=1 cm
tandis que Lo vaut 0.1, 1, 10 et 100 cm suivant le cas.

I11.4.3 Construction du MSBE

. N . N . _ _ — Ao
La construction du modéle consiste & tabuler les paramétres 727, 27, ainsi que n/k

Bp et Br, (pour le cas des systémes moléculaires optiquement épais) pour toutes les condi-
tions thermophysiques envisagées. L’étape amont de ce travail consiste & déterminer les
dépendances de chaque paramétre et de déterminer « la grille » (la plage de variation et le
pas) a considérer pour chacune d’elle. Cette étude est présentée dans la section 111.4.3.1.
La suite est consacrée a la détermination et aux calculs des parameétres du modéle pour les
systémes moléculaires et les continua. Pour les systémes moléculaires optiquement épais, on
expose dans la section 111.4.3.2 la procédure d’ajustement utilisée pour déterminer les para-
métres [, et Bp. Pour les raies atomiques, il est important de souligner que la construction
d’un modéle pour les atomes n’a pas donné de résultats satisfaisants. Ce point est discuté
dans la partie 111.4.3.4.
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I11.4.3.1 Paramétrisation du modéle

On rappelle les hypothéses et la modélisation considérées dans notre étude pour décrire
le déséquilibre thermique dans la couche de choc lors d'une rentrée atmosphérique. La
rotation et la translation des particules sont supposées étre a I’équilibre a la température
T = T,. Ensuite, le mode vibrationnel de chaque type de molécules m est caractérisé par
la température 7, ,,,. La population des états électroniques peut suivre une distribution de
Boltzmann a la température électronique 7., ou bien étre déterminée avec une approche
de type « collisionnel-radiatif ». Enfin la translation des électrons libres est Maxwellienne
a la température T,. Ces hypothéses et cette modélisation sont discutées dans le premier
chapitre. Compte tenu des différents résultats exposés dans la littérature sur des simulations
de cas de rentrées atmosphériques terrestres a vitesse hypersonique [19, 21, 27, 54, 10, 63,
68, 7, 9], les intervalles de température a considérer sont :

500 K < T < 50000 K (I11.119)
500 K < Ty, T, T. < 25000 K. (IT1.120)

L’ensemble des parameétres a calculer et a stocker pour chaque systéme et pour chaque
bande spectrale est donné par la suite en fonction de leur dépendance :

- Pour les systémes moléculaires lié-lié optiquement épais, les parameétres nécessaires sont
les suivants :

IT1.121

IT1.122
IT1.123
I11.124

R (L, nl, Ty, T))

—Ao
n/k (nL,nl, Tym, Tr)
ﬁ_D(Tvm”m Tr)

N TN N N
~— e N S

6L(Tv,ma Tra P>7

ol n; et ng sont les populations des niveaux électroniques haut et bas de la transition
considérée. Le paramétre Doppler Gp (cf. relation I11.75) ne dépend pas de la pression
puisque P'effet Doppler est piloté uniquement par la température 7' (= T;). La dépendance
en T, ,, est ajoutée pour tenir compte de la dépendance que pourrait avoir le paramétre
d’espacement §. Pour le paramétre Lorentz (3, la pression intervient puisque I’élargissement
collisionnel est proportionnel & la pression (équations I11.21, 11.19). A noter que les deux
paramétres Gp et 37, sont des paramétres de chevauchement de raies dépendant des largeurs
des raies et du paramétre d’espacement 0. Par ailleurs, une dépendance en température
électronique n’est pas nécessaire dans la mesure ot I’émission induite est faible.

- Pour les systémes moléculaires lié-lié optiquement minces :

727 (0, T, T, (I11.125)
" (0, Ty, T, (I11.126)
- Pour les continua :
727 (composition, Ty, X"9) (II1.127)
®2 (composition, T., x"7), (I11.128)

ol le facteur "¢ est le paramétre introduit dans la section I11.2.2.1 pour tenir compte
du déséquilibre chimique dans les expressions du coefficient d’émission et d’absorption. Ce
facteur n’intervient pas pour les transitions libre-libre.
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Pour simplifier la tabulation et réduire le nombre de calculs, il faut souligner que la
dépendance en composition ou en population des états de la transition dans les expressions
précédentes n’est pas nécessaire. En effet pour les continua, on peut simplement stocker
des paramétres par unités de pression des espéces mises en jeu. Ce point est discuté dans

la section II1.4.3.3. Pour les grandeurs 727, B2 et WAG qui dépendent de n,n”, T, . 1),
il est utile de remarquer que I'on peut les exprimer en fonction des mémes parametres
calculés cette fois en considérant un peuplement Boltzmannien des états vibroniques & T,
et des états rotationnels a 7, (équilibre partiel & (Tye,7,)). On présente briévement les
développements qui permettent d’aboutir a cette conclusion.

On désignera par n, et n, les populations des niveaux électroniques haut et bas d’une
transition calculées l’equ1hbre partiel & (Tye,T,). A partir de ces définitions, le coefficient
d’émission 7, étant proportionnel a la population n., il vient :

—Ao

gAT = le 557 (I11.129)

3>|
o~ ~

~Ac . L. o 1y, e1e . . L.
avec 77 le coefficient d’émission calculé a 1’équilibre partiel (T.,T;). Le coefficient d’émis-
sion induite étant relié au coefficient d’émission au travers des relations d’Einstein I1.5,
celui-ci peut s’écrire :

—Ao 1 —Ao ]. nle ;
e 2h620_377A _ 759 (T11.130)

2hc?o3 nl,
ol le nombre d’onde o est supposé constant et égal a celui a la valeur moyenne o, de la
bande spectrale. De maniére similaire au coefficient d’émission, le coefficient d’absorption
pure, proportionnel & la population nl, s’écrit :

"~ Ao

b = lle an (111.131)

1
(&

3|3

~ Ao
avec ks le coefficient d’absorption pure calculé a I’équilibre partiel (T,.,T}). Le coefficient

d’absorption k, = k2 — k% peut étre moyenné en utilisant les expressions I111.130 et I11.131.
On obtient ainsi le rapport :

Ao 2 3

n 2hcto

FAT T TEEE . (IT1.132)
: n’ n” (ﬁAac/ng + 1) - 1

Or, d’aprés les résultats de la section I11.3.2, il n’y a pas, dans notre cadre d’application,
de corrélations spectrales significatives entre 7,/k, et k,7, et en particulier pour 7, = 1,
entre 1, /Ky et K,. On peut donc écrire :

——FAo —=Ao
(ﬂ> i (IT1.133)

EAO’

— Ao . .
Par conséquent, le paramétre n/k  peut étre exprimé pour tout couple (n,,n!) suivant :

= . (111.134)

K nl/ AR, [2he203 Qo (Tve, Tr)
TLIe eXp ( kave) |:T]/I£AU _'_ 1 e// (T’L}EyTT) 1

m&’ 2hc?o?
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~ Ao

ol 77/_/<a est le rapport moyenné des coefficients d’émission et d’absorption calculés a
I'équilibre partiel (T,,T,), AE, la différence d’énergie électronique E. — E.» mise en jeu
dans la transition et, (). et (). les fonctions de partition rovibrationnelles évaluées a
(The,T,) des états électroniques haut et bas. Ces fonctions de partition sont déterminées
avec des valeurs prétabulées en températures (7,,7,) pour chaque état électronique mis en
jeu dans les systémes moléculaires lié-lié traités dans notre application. Cette tabulation
fait I'objet d’une partie de 'annexe A. On notera que la formulation II1.134 permet de
prendre en compte 1’émission induite.

En utilisant les relations I11.129 et 111.132, on en déduit 'expression de coefficient d’ab-
sorption moyen :

~ Ao
/
gio _ T Ao ll/K (IT1.135)
n
e n/k

Dans le cas particulier ou la population des états électroniques suit une distribution de
Boltzmann & une température T,; # T,., la relation I11.134 devient :

——FAo 2 3
2h
(ﬁ) - €% . (I11.136)

o (35 (- 1)) |22 1] 1

n/k

—Ao

Au travers des relations 111.129, T11.135 et I11.134, la tabulation des paramétres n/rx
— Ao o ~ Ao

727 et B2 peut se ramener A celle - plus simple - des paramétres n/k ﬁA et 7. En

écrivant ces paramétres sous forme réduite (7.e. par unité de pression de 'espéce absorbante
ou émettrice), ils ne dépendent plus que de deux températures : T, et 7. On notera que
cette dépendance a deux températures correspond a celle des paramétres Gp et (.

Pour la tabulation, une condition restrictive doit étre prise en compte en ce qui concerne
la variation des températures T, et T} et ce pour deux raisons : la premiére est que I’hypo-
thése de décorrélation des grandeurs n/k et k7 (équation I11.45), nécessaire a la formulation
de 'ETR dans notre cas d’étude, n’est plus valide en cas de fort déséquilibre ou T, est
beaucoup plus grand que 7T,.. Ce point a déja été discuté dans la section I11.3.2. Deuxiéme-
ment, dans ces mémes conditions, le modéle a deux températures conduit a une inversion
des populations pour des transitions mettant en jeu des états & haut nombre rotationnel J.
Ceci est illustré par les figures I11.22; pour les systémes lié-lié Oy (Schumann Runge) et Ny
(Birge-Hopfield 2). Le traitement de bandes spectrales contenant des raies « négatives » en
utilisant un modéle de bandes spectralement corrélé tel que le MSBE n’est pas courant.
Pour éviter ce type de problémes qui se produit pour des raies de trés faibles intensités et
hors du cadre de notre application (qui traite des écoulements en compression et non en
détente), nous avons déterminé pour quels couples de température (T,.,T}), des inversions
de populations ont lieu pour chaque systéme moléculaire traité en épais. Il s’est avéré que
ce sont les systémes O, (Schumann Runge) et N, (Birge-Hopfield 2)°, de par leur important
étalement spectral, qui présentent le plus d’inversion. Les figures I11.23 montrent que pour

9A titre indicatif, le systéme O, (SR) présente, dans la base de données spectroscopiques utilisée dans
notre étude pour calculer des spectres & haute résolution, un total de 189464 raies. Pour le systéme Ny
(BH2), le nombre s’éléve & 198884.
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Fic. I11.22: Spectres d’absorption des systémes lié-lié Oy (Schumann Runge) & gauche et No
(Birge-Hopfield 2) a droite a 0.1 bar dans les conditions respectives Tye = 15000 K - T,, = 3000 K
et Tye = 20000 K - T, = 2000 K.
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Fic. I11.23: Nombre de raies présentant un coefficient d’absorption négatif en fonction des tem-
pératures Ty et T, pour les systémes lié-lié Oy (Schumann Runge) a gauche et Ny (Birge-Hopfield
2) a droite. Les croix représentent les conditions des figures II1.22.

la condition :
T, < 2T, (IT1.137)

aucune inversion de population n’est constatée!?. Cette condition permet du méme coup
de travailler dans des conditions de température ot ’hypothése de décorrélation I11.45 est
toujours valide. D’un autre coté, cette restriction est suffisante pour traiter un éventuel
dépassement de la température de vibration par rapport a la température de rotation mis

10X noter que sur les spectres, les effets d’inversions de population peuvent étre masqués par la portée
des raies « positives ». La condition Ty, < 2T, est par conséquent la plus contraignante afin de s’assurer
qu’aucune inversion ne soit spectralement visible.
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en évidence pour les premiers points de trajectoire de rentrée (cas FIRE II, cf. champs de
température au temps de vol 1634 s) lors de la relaxation derriére le choc.

Pour conséquent, la tabulation s’est effectuée les intervalles de température suivante :

500K < T, < 50000 K
500 K < T,.,T, < 25000 K
avec T, < 2T, . (111.138)

La grille de températures utilisée est représentée sur la figure I111.24 avec le pas des tempé-
ratures.

50000

40000

10000

Giiied © 0 0 o
0 5000 10000 15000 20000 25000
T, K]

Fic. 111.24: Grille de températures.

Concernant la paramétrisation spectrale, i.e. les intervalles [0,,in, Omae] du nombre d’onde
a considérer pour chaque systéme traité, on s’est assuré que toutes les raies soient prises
en compte en considérant un élargissement maximal des raies, positionnées aux limites de
la région spectrale du systéme, évalué a 2 bar, 5000 K pour I'élargissement collisionnel et
a 50000 K pour ’élargissement Doppler & 0., et & Opas'’. La figure II1.25 indique les
intervalles spectraux considérés dans notre étude pour chaque systéme. Pour des raisons
pratiques, les intervalles réels ont parfois été légérement agrandis pour que les valeurs o,
et Opmae soient des multiples de 1000 cm™? 4.e. la largeur des bandes du MSBE. La tabulation
des paramétres du modéle a été donc réalisée pour toutes les bandes spectrales de chaque
systéme pour toutes les conditions thermophysiques envisagées.

I11.4.3.2 Systémes moléculaires
Systémes moléculaires optiquement minces

Le traitement des systémes moléculaires minces (systémes dans I'IR et le visible, cf. fi-
gure I11.25 et tableau III.1) ne nécessite pas la construction d’'un MSBE. Il importe pour

"Dans tous les calculs de spectres de systémes moléculaires, la portée des raies considérée est de 1007,
v étant la demi-largeur & mi-hauteur de raie
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Systemes moléculaires Systemes . :
I épais (non prédissociés) | moléculaires minces [ Continua minces
Systeémes moléculaires . L
B :o-is (predissocies) [ continua épais
NO(infrared) N,(W)

11000 - 37000]

[71000 - 122000]

NO(11000 A) N,(WJ) [67000 - 116000]
- N,(CY)
[1000 - 22000] 2 [72000 - 123000]
N,(2+) - N,(BH?2) » [58000 - 124000]
F1000 - 20000] N,(BH1)
N, (14) - = [55000 - 117000]
Y1000 - 420007
N;(Meinel) - .
[1000 - 52000] [70000 - 200000]
N;(1-) - -
Y1000 - 450001 N2 [125000 - 200000]
<2—->
[23000 - 78000] —- [97000 - 200000] -
-~ = [48000 - 76000]
O,(SR :Légié) [14000 - 60000]
&) [16000 - 68000]
- NO(®) = [15000 - 75000]
NO(®) [22000 - 69000]
- NO®) : = [7000 - 74000]
<O 123000 - 73000]
- NOY) = [7000 - 66000]
[1000 - 200000]
| 1 | | 1 | 1 | | | |
0 50000 100000 150000 200000

Nombre d’'onde [cm 7]

FiG. II1.25: Positionnement spectral [0min, Omaz| des contributions radiatives d’un plasma d’air.
Le caractére optiquement épais ou mince d’un systéme indiqué dans la légende est propre a notre
cas d’étude (rentrée atmosphérique dans les conditions de FIRE II).

chacun de ces systémes de déterminer et de tabuler seulement les coefficients d’émission et
d’absorption réduits (indicés ) ne dépendant que de deux températures :

WAU(Tvea TT‘) =

K_TAU (Tve7 Tr) =

~Ao

N (Toe, T

7 (T, T) (I11.139)
p

7 (Tye, T

K (T T) (I11.140)

rp

ol p est la pression totale et x la fraction molaire de 'espéce correspondant & la contribution

.. C . ~ Ao ~Ao oty L.
radiative considérée. Les coefficients 7 et K ont été calculés simplement en moyennant
par bande spectrale les spectres d’émission et d’absorption calculés a I’équilibre partiel

(Tvea Tr)

La tabulation de %, n’est pas indispensable. Elle a été cependant réalisée afin de laisser
la possibilité de faire absorber ces systémes en mince i.e. telle que la transmittivité d’un de
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ces systémes pour une colonne hétérogéne (11,ly) puisse étre calculée en bonne approximation
par :

() — 1) HT (I = li1) ~ [ [ exp ( A (. zi)). (II1.141)

%

Ces expressions sont obtenues en négligeant les phénomeénes de corrélations spectrales et en
considérant le produit k.l < 1. Les paramétres 111.139 et 1I1.140 ont été tabulés pour les
systémes moléculaires optiquement minces et pour les intervalles spectraux indiqués par la
figure II1.25 et sur la grille de température (7,¢,7,.) indiquée par la figure 111.24.

Systémes moléculaires optiquement épais

Pour les systémes moléculaires optiquement épais, une tabulation similaire au cas des sys-
témes minces, pour les paramétres n/rk  (Tye, T)) et T (Tye, T)) a été réalisée. Pour le
calcul des paramétres du modéle Bp et (., une procédure d’ajustement systématique a
deux parameétres des courbes de croissance théoriques avec une méthode des moindres car-
rés a été mise en place. La fonction analytique a deux paramétres a ajuster sur les courbes
théoriques s’exprime avec les relations II1.78, TI1.57 et II1.65. On utilise par conséquent

I’expression suivante :
Wy -
TV = zplk/1 — Q172 (II1.142)

avec » »
1 Wp\2 1 Wi\2
0= |1-(—22 bl (=22 1 111,143
G| -G ey
Wp xplk
— BpF T11.144
5 0 ( 3o > ( )
% - 2@( |tk 1), (I11.145)
L

ou la fonction E est définie par I’équation II1.68. La procédure d’ajustement se fait en
plusieurs étapes. La premiére consiste a faire une premiére estimation du paramétre (Gp
(noté @) en ajustant au sens des moindres carrés la premiére partie de la courbe théorique
correspondant au régime Doppler en utilisant la relation I11.144. Ensuite, en injectant (37,
dans la relation II1.142 pour la partie Doppler, on ajuste ensuite toute la courbe pour
obtenir une valeur de ;. Cette valeur est ensuite fixée pour redéterminer une valeur de
Bp mais ajustant cette fois toute la courbe avec la relation 1I1.142. Ces deux derniéres
étapes sont itérées jusqu’a convergence des paramétres 3, et 3p. En pratique ’ajustement
des courbes se fait pour des épaisseurs de colonnes xpl de 10~® m.bar & 4 m.bar. Cette
limite a été fixée en considérant que dans un cas de rentrée I’épaisseur d’un trajet optique
dans la couche de choc est tout au plus de 4 m.atm de pression totale (cf. section II1.4.1).
Les figures I11.26 et I11.27 de gauche présentent deux exemples d’ajustement de courbes de
croissance pour les systémes Ny Birge-Hopfield 2 et 1. La courbe du « premier ajustement
Doppler » correspond au tracé de Wp/d donné par la relation 111.144 avec la valeur @. La
courbe correspondant a '« ajustement final du Doppler » correspond au tracé précédent
mais avec la valeur final de p issue de la convergence des itérations. Pour I« ajustement
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FiG. I11.26: Ezemple d’ajustement de courbes de croissance de la bande spectrale [113000-114000
em™ Y] (4 gauche), ainsi que de transmittivités moyennes pour des colonnes de différentes longueurs
(a droite) pour le systéme No Birge-Hopfield 2 a 8000 K sous 1 bar avec 80% de No.
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Fic. IIL.27: Figures similaires aux figures II1.26 mais pour le systéme No Birge-Hopfield 1 a
T,.=15000 K, T,.=10000 K et sous 1 bar de No pur. La courbe de croissance est celle de la bande
[/89000-90000 cm™1].

final du Lorentz », cela correspond a la représentation de la relation I11.145 utilisée avec la
valeur finale de 37. L ajustement en régime Voigt résultant de la combinaison de Wp /4 et de
W1,/6 via la relation 111.142 conduit & un bon accord avec la courbe théorique. Des résultats
plus globaux montrés sur les figures de droite, présentent les transmittivités moyennes de
toutes les bandes spectrales pour différentes longueurs de colonne issues de calcul raie par
raie et de l'utilisation du MSBE formulé en Voigt. Des écarts relativement faibles sont
observés entre calculs théoriques et calculs avec le MSBE.

Les paramétres ($p et Bz sont tabulés sur la méme grille de température (T,.,7}) que

—A
les autres parameétres n/x 7 et %27, Par ailleurs pour tenir compte de la dépendance en
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pression du paramétre de chevauchement (37, une approche différente est utilisée suivant si
I’état haut du systéme étudié est un état prédissocié ou non.

Systémes moléculaires optiquement épais non prédissociés

De maniére générale pour les systémes moléculaires ne faisant intervenir que 1’élargisse-
ment collisionnel dans le profil Lorentz, d’aprés la relation I11.58 exprimant (3 et en sup-
posant que I'espacement moyen des raies ne dépend pas de la pression, on peut formuler ce
paramétre comme suit :

—-— Tye, T, P
Br(Toe, Ty, P) = Vecou(Tve, Ir, P) (I11.146)
5(Tvea Tr)
ol 7z, est la largeur collisionnelle moyenne. Or la largeur collisionnelle d’'une raie est
directement proportionnelle a la pression. Donc en généralisant cette propriété a une largeur

moyenne d'un ensemble de raies, on peut approximer :

Br(Tye, Ty, P) = a(T,., T}) P. (I11.147)

Cette hypothése a été vérifiée pour les systémes non prédissociés considérés dans notre étude
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FiGc. II1.28: Ezemples d’ajustement en régime Lorentz (4 gauche) et représentation du rapport
Br/P (a droite) pour toutes les bandes spectrales du systéme NO (7). La température est de 9000
K et le produit xp est assuré d’étre constant et égale a 1000Pa.

i.e. NO(B), NO(’), NO(~) et NO(v’) qui sont indiqués sur la figure I11.25. La figure I11.28
de droite illustre cette vérification pour le systéme NO(7) en représentant le rapport 37/ P
pour différentes pressions ot le caleul du paramétre 3, est issu d’ajustement de courbes de
croissance en régime purement Lorentz dont la figure IT1.28 de gauche présente quelques
exemples. On remarque sur la figure de droite que les variations du rapport E/ P reste

inférieures 4 10 % de la valeur calculée a 1 bar, par exemple, ce qui valide I'approximation
I11.147.

La tabulation de L (T,e, T}, P) s’est donc résumée 4 la tabulation du paramétre a(7T,., T})
sur la grille de température (7,.,T,) (cf. figure 111.24). En pratique, la tabulation des pa-
rameétres Op et @ se fait en deux étapes pour éviter un éventuel transfert de 'effet Lorentz
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sur le paramétre Bp lors de 'ajustement. En effet, comme le montre la figure I11.29'2 a
titre d’exemple, plus le régime Lorentz est prononcé par rapport au régime Doppler (i.e.
plus le rapport d augmente) et plus la transition Voigt se produit sur un faible intervalle
d’épaisseur de colonne. Dans ce cas, 'ajustement d’une courbe de croissance peut donner
une valeur de p « parasitée » par le régime Lorentz est donc dépendant de la pression. Pour
éviter ce probléme la tabulation a consisté a ajuster dans un premier temps des courbes
de croissance pour une pression totale faible (1000 Pa pour une fraction molaire de NO
égale a 1 ont été utilisés dans nos calculs) ce qui correspond & un régime quasi-Doppler,
ceci dans le but d’obtenir un paramétre Sp avec des ajustements au niveau de la partie
Doppler peu perturbée par la présence d’une transition Voigt. Sur la figure I11.29, ce cas

de figure correspond a d = (. /Bp = 0.0001 par exemple. La deuxiéme étape a consisté a

= Q
= & oY Ay > 2
B / s &0906\/
10°F S
g S
B ¥
10'
d=0
10°
& g
= f
10
107
10°
-4 I
107F 1 1 1 1 1 1
10* 10° 10° 10° 10* 10°

Epaisseur de colonne xpl [cm.bar]

FiG. I11.29: Exemple de courbes de croissance en régime Voigt pour différentes valeurs du rapport

d=PBL/Bp.

ajuster les courbes de croissance calculées cette fois pour des conditions hautes pressions
(1 bar en pratique pour une fraction molaire de NO égale a 1) pour déterminer a(= (3./P)
en utilisant les paramétres §p calculés précédemment & faible pression.

Systémes moléculaires optiquement épats prédissociés

Pour les systémes moléculaires optiquement épais mettant en jeu un état prédissocié (cf.
I11.25), on peut écrire suivant le méme raisonnement effectué dans le paragraphe précédent
mais en rajoutant les effets prédissociatifs, que :
_ Tye, T, P) + Tye, T,
Br(Tpe, T, P) = Vot (Toe - )+ Veprea Toer Ir) (I11.148)
5<Tvea Tr)

~ @(Tye, T,)P + b(Tye, T), (T11.149)

12Figure similaire & celle représentée dans les travaux de Goody et Yung [128] & la page 135
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ou 7z ., est la largeur prédissociative moyenne sur la bande spectrale. La dépendance en
température de cette largeur provient du fait que la prédissociation est effective pour cer-
taines raies rotationnelles de certaines bandes vibrationnelles. Son effet est donc dépendant
de I'étalement éventuel des bandes et donc de la température.

Pour la tabulation des paramétres (p, @ et b une stratégie similaire au cas des systémes
non prédissociés a été mise en place : un ajustement a faible pression (1000 Pa avec une
fraction molaire de I'espéce considéré égale a 1) permet d’obtenir le paramétre Gp et la
valeur de 3 & 1000 Pa. Ensuite, en fixant §p a la valeur déterminée avec 1’ajustement
précédent, on calcule B, 4 1 bar et 2 bar par ajustement de courbes de croissance tracées
dans ces conditions de pression (fraction molaire toujours égale a 1). Une régression linéaire
est ensuite effectuée pour déterminer @ et b avec les valeurs de 3., 4 0.01 bar, 1 bar et 2 bar.

I11.4.3.3 Continua

Dans le cadre d’une résolution de 'ETR avec un modéle par bande spectrale, le trai-
tement des continua ne nécessite pas, compte tenu de leur faible dynamique spectrale, de
construire un modéle spectralement corrélé comme précédemment pour obtenir la transmit-
tivité de ces contributions!'®. Une simple tabulation des coefficients d’absorption et d’émis-
sion est par conséquent suffisante. On rappelle dans les paragraphes suivants les expressions
des propriétés radiatives exposés dans la section I1.2.2 en précisant le détail de la tabulation
pour chaque type de processus.

Transitions libre-libre

Ce type de réaction met en jeu un électron et une particule lourde (partenaire collisionnel)
qui peut étre : N, O, Nt, O", N, ou O,. Les coefficients d’émission et d’absorption pour
ce type de processus s’expriment dans le cadre de notre étude comme (cf. §11.2.2.2) :

h
Ky = G&%(0,T,) [1 — exp ( - ]gc; )] nen™ (II1.150)
ble

parameétre moyenné et stocké par bande

Ne = kel2(T,) =&"(0,T,) [1 —exp (—

(.

hco
kT,

paramétre moyenné et stocké par bande

)}LZ(Te)nenX, (IIL.151)

ou n¥ est la densité du partenaire collisionnel. La tabulation des paramétres se fait pour
chaque type de partenaire et ne fait intervenir que la température 7T.. Les paramétres
moyennés sont tabulés pour chaque bande spectrale et sur la grille de température 7,
indiquée par la figure I11.24 en prenant T, = T,..

13Ce constat est cependant & relativiser en ce qui concerne les résonances présentes dans les spectres de
photoionisation (prise en compte des états autoionisants issus de TOPBASE) pour lesquelles les corrélations
spectrales restent significatives. La décorrélation est une approximation de la modélisation retenue
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Transitions lié-libre

Photoionisation atomique de N et O

Dans une approche par état de la particule absorbante (N ou O), on peut écrire suivant les
hypothéses formulées dans le paragraphe 11.2.2.1, les coefficients d’émission et d’absorption
par état k :

h
nt = 2hc’o exp( ca)szs( Inp X< (IT1.152)
ky T,
h
KE = &% (o)ny [1 — X Texp < —— ﬂ, (II1.153)
ky T,

ot n;’ est la densité de I'atome absorbant (N ou O). Ces formulations peuvent étre utilisées
dans le cas d’'une description état par état du peuplement des états bas électroniques de la
transition suivant une approche collisionnel-radiatif par exemple mais n’auront une influence
que sur le calcul de I'absorption vraie. Dans le cadre de l'utilisation avec un modéle de

—A
bandes, le parameétre a tabuler serait &% (o) ’ (pour I'absorption pure) pour chaque état
de N et O pour chaque bande spectrale. Ce travail n’a pas été réalisé dans le cadre de cette
thése.

Pour un peuplement Boltzmannien des états électroniques & une température 7,;, on
peut se ramener aux expressions globales suivantes en éclatant le coefficient d’absorption
entre I’émission induite et 'absorption pure (cf. §11.2.2.1) :

EX + heo X

. = 2h0203[ ex ( - k—)Gabs o } neq II1.154
1 Ek 9r €xp = k(o) AR ( )

parametre moyenng,et stocké par bande

B+ hca> b nX
Keig = g ex G } X" II1.155
paramétre moyenn;ret stocké par bande

nx
Fapso = § ex ( >6“b5 } S S 111.156
. [ I EXP kpTe @) Qx(Te) ( )

~
parametre moyenné et stocké par bande

Pour ce type de transitions, trois paramétres sont tabulés au lieu de deux comme pour les
continua précédents. Ceci est di a la présence du facteur x™?. La tabulation des paramétres
pour N et O s’effectue pour chaque bande spectrale en fonction d'une température 7, ou
T.; variant de la méme maniére que T, sur la figure 111.24.
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Photoionisation moléculaire de No, Oy et NO

Les expressions des coefficients d’émission et d’absorption se résument a (cf. §11.2.2.1) :

h
ne =  2hP0dexp ( c")eg“(a) Xy (ILL.157)
kae
parameétre moyenngret stocké par bande
h
P exp ( _ neo )6‘;”5(0) e (IIL.158)
’ kyT,
parameétre moyenngret stocké par bande
Kabs.o = G5 (q) nx, (I11.159)
——

parametre moyenné et stocké par bande

ott X est la densité de 'espéce photoionisée (Ny,O9 ou NO). La tabulation est réalisée de la
méme maniére que pour la photoionisation atomique exposée dans le paragraphe précédent.

Photodissociation de O, (Schumann-Runge)

Compte tenu des expressions obtenues le paragraphe 11.2.2.1, les coefficients d’émission
et d’absorption sont :

h
ne = 2ho®exp ( CO)G%Eb;L( T,) nO2y"ed (IT1.160)
k:bT
parameétre moyenné et stocké par bande
h
Keio =  €Xp ( @ >6‘§’7‘3L( T,) n9y" (II1.161)
’ ky T
parametre moyenn;,et stocké par bande
Rabs,c = G%b’;[,(o-» Tv) nOQ- (111162)
——

parameétre moyenné et stocké par bande

En pratique on dispose de la section efficace en absorption %5, jusqu’a 10000 K. Pour des
températures supérieures a 10000 K, la section efficace est fixée & &(10000 K). La tabulation
est réalisée pour des températures allant jusqu’a 25000 K suivant la méme variation que
T, indiquée sur la figure 111.24 et pour chaque bande spectrale.

Photodétachement de N— et O~

Les propriétés radiatives de ce type de processus peuvent s’écrire (cf. §11.2.2.1) :

h
ko = &5 T,) [1—exp(— CU)] n (II1.163)
ky T,
parametre moye'rmé\ret stocké par bande
o abs hco o X
Ne = KoLy(T) = S (0, 1) |1 —exp (= 1) | Lo(T) ¥, (IIL164)
ble

~
paramétre moyenné et stocké par bande

ot ny¥ est la densité de I'état N~ (3P) ou O~ (2P). Les paramétres moyennés sont tabulés
de la méme maniére que pour les transitions libre-libre.
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I11.4.3.4 Atomes

Certaines des raies atomiques issues de transitions de N, O, NT et O", notamment les
raies dites de résonance, sont optiquement épaisses dans les plasmas de rentrée atmosphé-
rique (cf. figure II1.3 de gauche). Pour tenir compte de leur contribution dans la résolution
de PETR formulée par bande spectrale (équation II1.46), une construction partielle d’un
MSBE, similaire & celui construit précédemment pour les systémes moléculaires optique-
ment épais, a été réalisée afin d’obtenir les transmittivités moyennes des atomes et des ions.
Dans une premiére approche, des calculs ont été effectués en supposant un peuplement des
états électroniques suivant une distribution Boltzmannienne a la température 7;. L’élar-
gissement des raies est dii a 'effet Doppler et aux collisions avec les particules neutres et
chargées. Ce dernier, I'effet Stark, dépendant du taux d’ionisation du plasma, devient le
phénoméne dominant & partir d'une température d’équilibre de 10000 K. Une dépendance
supplémentaire en la fraction molaire des électrons z,., est & prendre en compte dans la
paramétrisation. Dans ces conditions, un profil Voigt est utilisé pour tenir compte de ces
deux types d’élargissement. Une formulation du MSBE en Voigt a ainsi été utilisée. La
construction du modéle s’appuie comme précédemment sur une méthode d’ajustement de
courbes de croissance. Cependant 1'utilisation d’un tel modéle n’a pas donné de résultats
satisfaisants en comparaison a des calculs raie par raie. Ceci s’explique en majeure partie
par la faible densité spectrale que présentent les raies atomiques dans certaines régions du
spectre. En effet une hypothése importante sur laquelle repose toute la théorie de la famille
des modéles statistiques est que le nombre de raies doit étre suffisamment élevé sur chaque
bande spectrale afin que le traitement statistique des raies puisse représenter correctement
la réalité. Les figures T11.30 montrent un exemple de spectre de 'azote a 10000 K. La faible
densité des raies est apparente en particulier dans les régions de I'UV et du VUV avec

seulement quelques raies sur des intervalles de quelques milliers de cm™!.
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FiG. II1.30: Spectres d’absorption des raies atomiques de 'azote a 10000 K, sous 1 bar avec les
fractions molaires d’azote xn=0.5 et d’électrons x. = 0.01.

Dans ce cas les courbes de croissance peuvent présenter des comportements atypiques qui
ne peuvent étre reproduits par les expressions analytiques du MSBE utilisées précédemment
pour les molécules. Les figures I11.31 illustrent les deux types de comportements de courbes
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de croissance qui sont représentatifs d'une bande spectrale de 1000 cm ™! contenant peu de
raies. La figure de gauche présente une courbe de croissance d’un multiplet indiquée sur le
spectre de la figure I111.30 de droite au voisinage de 88000 cm~!. Les ondulations corres-
pondent aux différents régimes d’absorption des raies du multiplet. Dans ce cas I’ajustement
de la courbe de croissance avec le MSBE est satisfaisant pour la premier régime Doppler
observé pour la raie la plus intense. Ensuite, la courbe ajustée du MSBE passe en régime
Lorentz en se plagant sur une moyenne des ondulations des courbes de croissance en raie
par raie. Des écarts importants sont observés au niveau des « ventres » des ondulations. Un
autre type de comportement atypique est celui indiqué sur la figure de droite qui représente
Iallure d’une courbe de croissance de la bande spectrale [92000-93000 ¢cm™!] du spectre
I11.30 de droite qui contient une seule raie, elle-méme dans des ailes de raies de magnitudes
importantes provenant de bandes adjacentes. Ceci se traduit par un comportement linéaire
de la courbe de croissance di a la saturation de la bande comme expliqué dans la section
IT1.4.1.4 mais pour des longueurs de colonnes plus petites dans ce cas-1a, a cause des ailes
des raies appartenant aux bandes adjacentes. L’ajustement des courbes, obtenues avec les
lois analytiques du modéle qui ne prédisent pas ce type de comportement, ne permet alors
pas de déterminer des paramétres Gp et 3, qui correspondent & des comportements phy-
siques. Des tests ont été réalisés avec des bandes plus larges, jusqu’a 5000 cm ™!, pour tenter
d’augmenter le nombre de raies est ainsi retomber sur des comportement classique, mais
ceci n’a pas donné de résultats satisfaisants pour les mémes raisons.
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FiG. 111.31: Ezemples de courbes de croissance présentant un comportement atypique. Les condi-
tions thermophysiques sont celles indiquées sur la figure I11.30 pour x. = 0.1 et z. = 0.01. Les
bandes spectrales sont [88000-89000 cm™"] (& gauche) et [92000-93000 cm="] (& droite).

Des résultats plus globaux sont représentés sur les figures I11.32, ot des transmittivités
moyennes pour 'azote et 'oxygéne sont tracées pour les zones spectrales ayant une faible
densité de raies ¢.e. de 'UV au VUV. Hormis sur quelques bandes, les écarts observés
avec les calculs raies sont satisfaisants. Ceci est di au fait que les ajustements permettent
de déterminer des paramétres qui ne sont certes pas physiques mais qui modélisent assez
bien la transmittivité d’'une colonne homogéne. Le probléme se pose pour une utilisation
du MSBE en milieu hétérogéne et anisotherme puisque les approches retenues dans notre
étude, celles de type de Curtis-Godson, reposent sur une sorte de « moyenne » des para-
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métres de chaque colonne traversée le long du trajet optique. La figure I11.33 illustre le cas
de deux colonnes homogénes de pression totale et de fraction molaire d’électrons identiques
mais de température et de fraction molaire d’azote différentes. Les dimensions et les pro-
priétés thermochimiques des colonnes sont dans I'ordre de grandeur de celles que 1'on peut
rencontrer dans les problémes de rentrées atmosphériques. On représente sur la graphe a)
la grandeur £ pour chaque bande spectrale :

5 = (1 — T1)7'2 = T_Q—ﬁ, (111165)

issue d’un calcul raie par raie, ol 75 est la transmittivité moyenne de la colonne 2 et 7175 la
moyenne de la transmittivité des deux colonnes. Le paramétre &, qui représente la moyenne
du produit de I’émissivité de la premiére colonne avec la transmittivité de la deuxiéme,
permet de quantifier la grandeur 072 (I — [,,)/0l (intégrée sur une maille homogéne) qui
est utilisée dans I'équation I11.47 et qui permet d’évaluer plus efficacement la précision du
modéle en milieu non uniforme plutot que d’évaluer simplement 7775. Comme indiqué dans
la section II1.4.2.3, pour déterminer 7175, 'approche de Curtis-Godson classique détaillée
dans Young [135] et présentée dans la section I11.4.2 a été mise en ceuvre pour déterminer
les parameétres 37}, et ﬂ_z et obtenir ainsi le paramétre EM5BE. Le graphe b) de la figure
IT1.33 montre I’écart relatif entre calcul raie par raie et MSBE qui dépasse fréquemment les
20% et peut atteindre jusqu’a 60%. Par ailleurs, pour des colonnes présentant de plus des
variations de fraction molaire en électrons libres, les écarts observés augmentent et peuvent
atteindre plus de 100%. Ces différences proviennent de deux raisons. La premiére est le
fait que I'approche de Curtis-Godson, comme expliqué dans [135], engendre des erreurs qui
sont d’autant plus grandes que la variation de la largeur des raies est grande. La deuxiéme,
et la plus importante dans notre cas, est que 'on mélange des parameétres de colonnes
homogénes qui ne représentent pas correctement la physique et qui donnent par conséquent
des résultats imprécis lors d’une utilisation en milieu non uniforme. Ces erreurs introduites
par le MSBE pour les atomes sont trop importantes pour envisager 'utilisation d’un tel
modéle pour en compte le rayonnement des atomes (lié-lié).
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FiG. II1.32: Transmittivités moyennes de colonnes de différentes longueurs pour l’azote (4 gauche)
et Uozygeéne (a droite) pour des conditions thermophysiques respectives de 10000 K et 7000 K sous
1 bar avec les fractions molaires (xn = 0.9, x, =0.1) et (xro = 0.9, z. =0.1).
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Fi1G. II1.33: Le graphe a) représente le paramétre £ = T — 7173 calculé en raie par raie avec des
transmittivités moyennées de lazote sur des bandes de 1000 cm™ pour deuz colonnes adjacentes
de longueurs et de propriétés thermochimiques différentes. Le graphe b) indique I'écart relatif entre
la valeur de & donnée par le calcul raie par raie et celle donnée par le MSBE.

Par la suite, la solution retenue pour traiter les atomes est de conserver I’approche raie
par raie. Cette solution est en pratique envisageable compte tenu du faite que le nombre de
raies atomiques et ioniques s’éléve a peine a quelques milliers contrairement aux molécules
qui présentent des spectres de plusieurs millions de raies. Dans notre cas, ceci permet en
outre de s’affranchir d’une paramétrisation et d’une construction complexe & réaliser afin
de traiter les atomes en modéle de bandes dans le cadre d’une description état par état
(type collisionnel-radiatif) des niveaux électroniques des atomes. La formulation de 'ETR
qui résulte de ce choix est similaire a ’équation II1.46, hormis le fait que les atomes sont
traités en monochromatique et que dans ce cas, pour chaque nombre d’onde, I’absorption
d’une raie atomique par les autres contributions (systémes moléculaires et continua) est
traitée en utilisant leurs transmittivités moyennes de la bande spectrale dont le nombre
d’onde appartient.

I11.5 Validations et limites du MSBE

L’objectif de cette section est d’évaluer la précision du modéle statistique a bande étroite
élaboré dans la section précédente pour les systémes moléculaires optiquement épais dans
notre application (cf. figure I11.25). Cette évaluation se fait en deux étapes. Dans la pre-
miére, la qualité des ajustements des courbes de croissance en régime Voigt, avec les for-
mulations analytiques exposées dans la section I11.4.1, est testée en considérant un milieu
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uniforme. Dans la deuxiéme, le précision de ’approche classique de Curtis-Godson exposée
dans la partie I11.4.2 est testée en considérant un milieu hétérogéne.

I11.5.1 Milieux uniformes

On présente d’abord les validations effectuées systéme par systéme puis pour le cas de
mélanges.

IT1.5.1.1 Validations systéme par systéme

La qualité d'un modéle en milieu homogéene peut étre évaluée en comparant des émissi-
vités de colonne de longueur [ pour chaque contribution calculées suivant une approche raie
par raie (solution de référence) et 'approche MSBE. Plus concrétement, sont calculées pour
chaque systéme les grandeurs Ecart et Ecart _maz données par les expressions suivantes :

Nyande —~LBL ——~MSBE
1 e(l)  —e&(l) |
Ecart(l) = —— % 100 (T11.166)
N, ——LBL
bande | € (l)
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a(l)  —all) |
7 7 .
Ecart _max(l) = max BT x 100, i € [1, Noande| |, (I11.167)
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Fi1Gc. II1.34: Représentation des grandeurs Ecart (Figures de gauche) et Ecart maz (Figures
de droite) définies par les relations I11.166 et II1.167 pour le systéme No (Birge-Hopfield 1) en
fonction de la longueur de la colonne homogéne pour différentes conditions thermophysiques et une
fraction molaire de ’espéce toujours égale a 1.

ol Npgnde €st le nombre de bandes spectrales de 1000 cm™! nécessaires pour traiter le

systéme considéré, 7P (1) émissivité moyenne de la bande spectrale ¢ du systéme pour



142 Chapaitre II1. Modele de propriétés radiatives

——— ETL5000K 60 ETL 5000 K

ETL 8000 K ETL 8000 K
6| ETL 10000 K 50 | ETL 10000 K
E;t égggg E ETL 15000 K
~ = 40 -~ ETL20000 K
S Tr=10000 K - Tve=15000 K = Tr=10000 K - Tve=15000 K
g a Tr=15000 K - Tve=8000 K g 30f Tr=15000 K - Tve=8000 K
g v Tr=15000 K - Tve=10000 K c v Tr=15000 K - Tve=10000 K
8 > Tr=20000 K - Tve=5000 - 8 b ¢ Tr=20000 K - Tve=5000 K .
Y Tr=20000 K - Tve=1 w o Tr=20000 K - Tve=10000 . 5
T nip B o AN 10F
IS 25 = EERREES WY
o ‘ T A Y 22 n ‘ ‘ 0 s e
10° 10° 107 10* 10° 10 10° 10° 10° 10° 107 10° 10° 10 10° 10°
Longueur de colonne [cm] Longueur de colonne [cm]
60
ol .
s TE
o 7 g v
B g 40} S v
S 1 S
B g F g
g 5 "
I 6
& 20}
o ® o /o
- ,d"u 2 — .0./0 E
_-TIIY AP S i S -IP
e PR &8 g
. TV I L T Ak sl ‘
107 10° 10° 10 10° 10°

10°
Longueur de colonne [cm]

FiG. II1.35: Figures identiques a4 celles de 111.34 mais pour le systéme No (Birge-Hopfield 2).
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Fi1G. II1.36: Figures identiques a celles de II1.8 mais pour le systéme No (Carroll-Yoshino).

une longueur de colonne [, calculée en raie par raie (LBL) et §M5BF celle déterminée avec
le MSBE. La grandeur Ecart représente la moyenne de la valeur absolue des écarts observés
sur chaque bande. Cette grandeur est plus élevée que I’écart global portant simplement sur
les émissivités totales qui est donné par la relation suivante :

Nyande (—~<LBL ~———<MSBE

al)  —ea(l) |

—LBL
i=1 Etot(l)

1
Ecart_global(l) =

— x 100, 111.168
Nbande ( )

avec €, P (1) la moyenne de 'émissivité de chaque bande du systéme. Cependant la gran-

deur Fcart permet de mieux quantifier les erreurs engendrées par le modéle sur chaque
bande et ainsi de mieux estimer la qualité des ajustements pour toutes les bandes. De plus
pour tenir compte uniquement des bandes spectrales ot il y a de 'absorption i.e. pour les-
quelles il y a un intérét a utiliser les paramétres du modéle, la somme de ’équation I11.166
est réalisée pour P > 0.01 ou §M5BF > 0.01 (la valeur de Npgpge correspond alors
au nombre de bandes qui vérifient ces conditions pour une longueur donnée). La grandeur
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FiG. II1.37: Figures identiques a celles de 111.3] mais pour le systéme No (Worley).
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Fi1G. II1.38: Figures identiques a celles de I11.3} mais pour le systéme No (Worley-Jenkins).

Ecart _max définie par la relation I11.167 représente ’écart maximal observé sur une bande
parmi I'ensemble des écarts observés sur toutes les bandes pour une longueur fixée. Le seuil
(LBl > 0.01) utilisé précédemment a également été appliqué dans ce cas.

Les figures 111.34 & I11.45 représentent ces deux grandeurs pour l’ensemble des systémes
considérés comme optiquement épais dans notre application pour des longueurs de colonnes
allant jusqu’a 10 m. Différentes conditions thermophysiques sont testées : cas basse et haute
pression pour des températures a 'ETL allant 5000 K a 20000 K et cas de déséquilibre
thermique avec différentes couples de températures (T,,T,.). L’ensemble de ces conditions
est représentatif des champs de pression et de températures que I'on peut rencontrer dans
les couches de choc de rentrée.

Une remarque générale sur I’ensemble des figures I11.34 a 111.45 de gauche représentant la
moyenne des écarts est que, hormis pour des épaisseurs optiques dépassant plusieurs métres
atmosphére d’espéce absorbante o la moyenne des écarts peut atteindre 10%, I’ensemble
des résultats quelque soit la condition de température, présentent des écarts inférieurs a 5%.
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Fi1G. I11.40: Figures identiques a celles de II1.34 mais pour le systéme NO ((3').

Les écarts maximaux définis par la relation II1.167 et indiquée sur les figures de droites, ne
dépassent pas 20 & 30 % pour des épaisseurs optiques raisonnables 4.e. inférieures & un métre
atmosphére au maximum. En revanche, passée cette limite, les écarts croissent rapidement
pour atteindre dans ce cas plus de 60%. Ce comportement est généralement remarqué pour
toutes les conditions de température. Cette augmentation des écarts engendrée par 1'uti-
lisation du MSBE pour des épaisseurs optiques importantes a deux origines. La premiére
est que I'ajustement des courbes de croissance utilisé pour déterminer les paramétres du
MSBE a été réalisé en considérant une épaisseur optique maximale de 4 m.atm. Jusqu’a
cette épaisseur, certaines bandes spectrales présentent des courbes de croissance compléte-
ment linéaires et ont donc été considérées comme optiquement mince lors de I'ajustement
(pas de calculs de (p et 51). Dans le cas ou ces mémes bandes absorbent en régime Doppler
ou Lorentz au-dela de 4 m.atm, le modéle ne permet donc pas de correctement représenter
cette absorption. La deuxiéme origine est qu’en régime de forte absorption (fortes épaisseurs
optiques), les courbes de croissance peuvent présenter un comportement asymptotique li-
néaire (aprés une loi en v/1, cf. §I11.4.1.4) qui n’est pas pris en compte par le modéle. Il n’est
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de I11.34 mais pour le systéeme NO (7).
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FiG. I11.42: Figures identiques a celles de II1.3 mais pour le systéme NO (7).

donc pas surprenant d’observer pour la majorité des systémes une augmentation importante

des écarts aux alentours de 1 m.atm.

Par ailleurs, on observe de maniére générale que les écarts observés entre MSBE et calcul
raie par raie sont d’autant plus importants que les températures sont basses. Ceci est da a
deux effets. Le premier est un effet de dilution. A pression constante, plus la température
de translation des particules lourdes (ici 7" & 'ETL ou 7, hors ETL) diminue et plus la
densité des particules augmente. Les effets de ’absorption ont lieu pour des longueurs de
colonnes plus faibles ce qui a tendance & augmenter les écarts entre modele et calculs raie
par raie puisque les ajustements sont généralement moins précis & partir de la transition
Voigt des courbes de croissance. Le deuxiéme effets provient de I’étalement des spectres qui
est moins prononcé lorsque la température de rotation diminue. En effet, I'intensité S d’une
raie est proportionnelle en premiére approximation a :

Soc(2J—|—1)exp<—

B, J(J + 1)>
kyT, ’

(111.169)
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FiG. 1I1.43: Figures identiques a celles de 111.34 mais pour le systéme NO (9).
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FiG. 1I1.44: Figures identiques a celles de 111.34 mais pour le systéme NO (e).

ou J est le nombre rotationnel caractérisant I’état bas de la transition et B, la constante
spectroscopique rotationnelle associée au nombre vibrationnel v de ’état bas. Par consé-
quent, plus la température de rotation 7, est élevée et plus I'intensité des raies « chaude » est
grande, uniformisant ainsi la distribution des intensités des raies des spectres d’absorption.
Les figures I11.46 de gauche montre ’effet de cet étalement des raies sur une partie du spectre
du systéme N, (Worley) lorsque la température augmente de 5000 K & 15000 K. A basse
température, les spectres moléculaires peuvent présenter une structure irréguliére en « dents
de scie », laquelle peut engendrer des courbes de croissance présentant des comportements
non ajustables avec le modéle. La figure I11.46 en haut a droite illustre ce cas, en représen-
tant la courbe de croissance issue d’un calcul raie par raie d’une bande spectrale contenant
une ou plusieurs tétes de bandes et la queue d’autres bandes vibrationnelles. Cette courbe
présente un régime linéaire classique pour des longueurs de colonne faibles puis un régime
d’absorption correspondant a la saturation des raies de la zone 1 (i.e. les raies de la téte
de bande vue sur le spectre en haut & gauche) et ensuite un deuxiéme régime d’absorption
correspondant a la zone 2 qui ne s’inscrit pas dans la continuité du régime précédent a cause



II11.5. Validations et limites du MSBE 147

@
o
1

——— ETL5000K ———— ETL5000K
P=0.1 b: P=0.1 b:
5F ETL 8000 K sof """ ETL 8000 K
ETL 10000 K ETL 10000 K
4F ETL 15000 K — ETL 15000 K
—_ - ETL 20000 K T 40f - ETL 20000 K
& 3 Tr=10000 K - Tve=15000 K % Tr=10000 K - Tve=15000 K
H P a Tr=15000 K - Tve=8000 K g 30F a Tr=15000 K - Tve=8000 K
0 v Tr=15000 K - Tve=10000 K 5 v Tr=15000 K - Tve=10000 K
2F > Tr=20000 K - Tve=5000 K @ 20F s Tr=20000 K - Tve=5000 K
o Tr=20000 K - Tve=10000 K o Tr=20000 K - Tve=10000 K
1f 10
- =& 8.
0 A . A £iB8 0 A . . —@\"
10° 10° 10° 0 10° 10* 10° 10° 10° 10° 10° 10* 10° 10* 10° 10°
Longueur de colonne [cm] Longueur de colonne [cm]
60
g »
5k
_ 4t g 4o} ]
g 5
5% E
O =
w <
2F g 20
1F
Q L i 0 . -
107 10° 107 ° 10* 10° 10° 10° 10° 10°
Longueur de colonne [cm] Longueur de colonne [cm]

FiG. II1.45: Figures identiques a celles de 111.34 mais pour le systéme Oy (Schumann-Runge).
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FiG. II1.46: Parties de spectre du systéeme No (Worley) (& gauche) et courbes de croissance
associées a la bande spectrale Ao calculées avec une approche raie par raie et avec le MSBE (a
droite). La pression est de 2 bar de No pur.

du saut des intensités des raies entre les deux zones. L’ajustement avec le modéle permet
dans cette situation d’ajuster le régime linéaire et le premier régime d’absorption mais ne
permet pas de prendre en compte ce saut compte tenu du fait que les lois de distributions
des intensités des raies (équations II1.51 a II1.53) utilisées dans la formulation du MSBE
sont continues. Dans ce cas, les erreurs entre modéle et approche raie par raie peuvent
alors étre importantes sur certaines bandes, de 'ordre de celles indiquées par la grandeur
Ecart _maz sur les figures I11.34 et 111.45. Cette sensibilité a la température est d’autant
plus importante que les systémes présentent une structure spectrale peu étalée. C’est le cas
par exemple des systémes N, (Carroll-Yoshino) et Ny (Worley-Jenkins). Les ondulations
des écarts qui correspondent aux croisements successifs des courbes de croissance calculées
en raie par raie et en utilisant le MSBE présentent alors des amplitudes plus importantes
pour de tels systémes (cf. figures I111.36 et I11.38).
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A noter que pour conforter ensemble de ces résultats, d’autres tests ont été réalisés sur
d’autres couples de température et ont abouti au mémes conclusions a savoir que la moyenne
des écarts ne dépasse généralement pas 5% pour des températures supérieures a 5000 K et
qu’aux plus basses températures, elle peut atteindre 30% mais a partir d’épaisseurs optiques
de l'ordre de 1 cm.atm d’espéce absorbante ce qui, dans le cas pratique pour ces faibles
températures, n’est jamais rencontré dans notre application puisque les basses températures
sont localisées dans la couche limite sur des épaisseurs optiques inférieures a 1 cm.atm.

I11.5.1.2 Validations pour un mélange

Les graphes de la figure I11.47 montrent des comparaisons entre des transmittivités
moyennes globales calculées avec 'approche raie par raie et celle du MSBE pour un mélange
Ny, O et NO dans différentes conditions de température (4 'ETL et hors ETL). I’ensemble
des systémes moléculaires optiquement épais dans notre application (cf. tableau I11.1) sont
considérés pour déterminer ces transmittivités. Pour ces conditions, on remarque que le
mélange absorbe aussi bien dans la région spectrale des systémes du Ny (VUV) que dans la
région des systémes de NO (UV-VUV), mais pour ces derniers dans une moindre mesure.
On constate de plus que 'accord entre calculs raie par raie et MSBE est excellent. Ceci
valide en partie I’hypothése de décorrélation faire sur I’absorption des différentes systémes
(hypothése utilisée dans la section I11.3.2 afin de simplifier PETR) et ’approche MSBE
pour traiter des milieux uniformes.

La figure 1I1.48 permet de comparer les résultats obtenus en approche raie par raie,
en MSBE et en coefficient d’absorption moyen appelé aussi régime d’absorption faible ou
« Smeared absorption » utilisée fréquemment dans la littérature dans les problémes de ren-
trée atmosphérique [21, 27|. La comparaison montre que lorsque les systémes (en particulier
les Ny (VUV)) commence fortement & absorber (a partir de 0.1 cm dans cette situation),
Iapproximation de ’absorption faible engendre des écarts importants avec les calculs raie
par raie alors que le MSBE donne encore de trés bons résultats.

T,=5000K- T, =5000K T,=10000K- T, =15000 K
1 peocssans - B W, P S,

o
=)

08|

L=0.01 cm

o
EY

6 | % & 0.6
L=10cm ¥

I
IS
T

L=0.1cm 0.4

Transmittivité moyenne
Transmittivitt moyenne

o
N

o Raie par raie
MSBE

02 Raie par raie

MSBE

L=100 cm L=100 cm

0

b 2 - 1
50000 100000 150000

Nombre d'onde [cm ]

'
150000

T,=8000K- T,=15000K- T, =8000K
Py —

o
o

08|

L=0.01 cm

o
EY

0.6 [

IS
IS

L=0.1cm 0.4

Transmittivit¢ moyenne
Transmittivitt moyenne

o
N

o Raie par raie
MSBE

0.2 Raie par raie

MSBE

X o o N 7 S X S 7
50000 100000 150000 50000 100000
Nombre d'onde [cm ] Nombre d'onde [cm ]

o

'
150000



II1.5.

Validations et limites du MSBE

149

T,=10000K- T, =10000K

1 =
o 08F
£ 1=0.01 cm
[
>
g 0.6fL=1cm
2
> [ L=10cm
£ 04 L=0.1cm
=
@
< N .
E 02} o Raie par raie
L=100 cm MSBE
o . % ,
50000 100000 150000
Nombre d'onde [cm ]
T, = 15000
1 =
o 08
c
<
[
=
g 06
2
£ 04
=
@
- N -
E 0.2 Raie par raie
L=100 cm Y MSBE
0 I e '
50000 100000 150000
Nombre d'onde [cm ]
T,=20000K-T,,=20000K
1
L=0.01 cm
o 08}
<
c
EY
g 06fL=1cm L=0.1cm
2
£ 04
=
@
] . .
"_.E 02} o Raie par raie
L=100 cm MSBE
0 I - '
50000 000 150000

100
Nombre d'onde [cm ']

T,=15000 K - T,, = 10000 K

T=

Transmittivitt moyenne

Transmittivitt moyenne

Transmittivit¢ moyenne

1

o
©

o
EY

o
IS

o
o

o

=20000
1 =

0.8
0.6
0.4

0.2

20000
1

0.8
0.6
0.4

0.2

L=0.01 cm
FL=1cm
[ L=10cm
L=0.1cm
F o Raie par raie
L=100 cm ! MSBE
X o ,
100000 150000
Nombre d'onde [cm ]

Raie par raie
MSBE

L=100 cm %
L N ,
100000 150000
Nombre d'onde [cm ]
K-T, =10000K
F L=0.01 cm
FL=1cm
[ L=10 cm
L=0.1cm
- ° Raie par raie
L=100 cm MSBE
L S :
50000 000 150000

100
Nombre d'onde [cm ']

Fic. 111.47: Transmittivités moyennes obtenues en raie par raie et en MSBE d’une colonne ho-
mogeéne de différentes longueurs a 1 bar pour un mélange No, Oz et NO de fractions molaires
respectives O.75, 0.15, 0.1. Les graphes représentent chacun une condition particuliére de tempé-

rature.
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FiG. 111.48: Transmittivités moyennes obtenues en raie par rate, en MSBE et dans [’approche
« absorption faible » d’une colonne homogéne de différentes longueurs dans des conditions thermo-
physiques de 1 bar a 'ETL 8000 K pour un mélange No, O et NO de fractions molaires respectives
0.75, 0.15, 0.1.
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I11.5.2 Milieux non uniformes

On se propose dans ce paragraphe de tester la formulation du modéle retenue pour traiter
les milieux non uniformes (cf. §111.4.2.3). Deux configurations sont étudiées : le cas a deux
colonnes homogénes puis une configuration a trois colonnes.

IT1.5.2.1 Configuration & deux colonnes

Nous avons mis en ceuvre le modéle dans le cas simple de deux colonnes afin de comparer
la grandeur ¢ définie par la relation :

£ = (1 - 7'1)7'2, (111170)

entre des calculs raie par raie et MSBE. Ce paramétre s’interpréte comme le produit de
I'émissivité de la colonne 1 (1 — 7y) et de la transmittivité de la colonne 2 (73). Le schéma
de la figure 111.49 de gauche indique les conditions thermophysiques des deux colonnes. La
premiére colonne, « chaude », est représentative d’une couche de plasma a haute tempéra-
ture créée juste apreés le choc. Quatre cas sont étudiés ici : deux a ’ETL et deux autres hors
d’équilibre avec un modéle simple de déséquilibre & deux températures (7, la température
de translation /rotation des lourds et T,. la température vibronique).
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Fi1G. II1.49: A gauche : conditions thermophysiques des 2 colonnes dans les 4 cas étudiés, © est
la fraction molaire de lespéce étudiée. A droite : représentation des écarts I11.171 et II1.172 entre
calculs rate par raie et MSBE en fonction de la longueur de la deuziéme colonne pour le systéme

Ny (Birge-Hopfield 2).

La deuxiéme colonne plus « froide » modélise une couche de plasma a ’ETL une fois
que la relaxation des différents modes d’énergie est réalisée. La condition de pression de
1 bar est utilisée pour représenter un cas haute pression ou les effets de ’absorption sont
importants. Enfin, la fraction molaire x=0.2 de 'espéce étudiée permet de simuler la dis-
sociation des molécules lorsqu’elles traversent le choc. Ce paramétre intervient uniquement
sur la profondeur optique. Il est & noter que dans chaque cas on ne prend en compte que
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FiG. I11.50: Figures identiques a la figure 111.49 de droite pour les systémes No (Carroll-Yoshino)
(a gauche) et NO (B) (a droite).

I’absorption de la contribution étudiée. La comparaison entre MSBE et calcul raie par raie
est faite pour différentes épaisseurs de la deuxiéme colonne en représentant les grandeurs :

Npande LBL MSBE
J(DEBY — &1
Ecart_2(1) = ) &(0) 5”(32 %100 (I11.171)
i=1 Stot(l)
et
Nbande LBL é— ( )MSBE
Ecart_3(1 Z ; ;BL x 100 (IT1.172)
to t

ol &; est la grandeur par la relation IT1.170 pour la bande spectrale i, et &, (1) = S Neonde ¢,(1)EBL,

La figure 111.49 de droite et la figure 111.50 montrent les résultats obtenus pour trois sys-
témes représentatifs de 'ensemble des systémes traités en optiquement non mince dans
notre application. Il s’agit des systémes N, (Birge-Hopfield 2), N, (Carroll-Yoshino) et NO
(B). Les comportements sont similaires pour les différentes conditions de températures uti-
lisées. Les écarts sont raisonnables (< 10%) pour des épaisseurs optiques inférieures a 10
cm.atm (épaisseur caractéristique d’une couche de choc). Passée cette valeur, Les écarts
augmentent rapidement et proviennent en partie du fait que les paramétres du modéles
ne permettent pas, pour ces épaisseurs optiques (cf. §I11.5.1), de représenter correctement
I’absorption des colonnes homogénes. De plus, s’ajoute a ces erreurs, les erreurs intrinséques
a lapproximation de Curtis-Godson utlisée.

Pour les systémes N, (Carroll-Yoshino) et NO (f3), le comportement du paramétre
Ecart 3 est quasiment identique & celui de Ecart 2 ce qui permet de dire qu’il n’y a
pas de compensation telle qu'une bande absorbe et une autre pas assez ce qui donnerait
de meilleurs résultats lors de comparaison au parameétre globale ¢£8L. Le comportement
moyen de l'ensemble des bandes est tel que ¢XBE > ¢MSBE ¢ que le modéle dans cette
situation absorbe plus que les calculs de référence effectués en raie par raie. Pour le systéme
N (Birge-Hopfield 2), on observe un comportement inverse : le modéle absorbe moins dans

ce cas-la.
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Une remarque supplémentaire peut étre faite sur ces 3 figures : les erreurs dues au
modéle sont d’autant plus importantes que ’écart de température de translation-rotation
entre les deux colonnes est élevé (comparaison courbes 15000-10000 K et 20000-10000 K
par exemple). Ceci peut provenir de deux raisons liées a I’approximation de Curtis-Godson.
D’une part, cette approximation est d’autant plus mise a mal que la variation de la largeur
des raies est grande a la traversée des colonnes (cf. Young [135] par exemple). D’autre part,
elle ne peut pas prendre en compte correctement les raies rotationnelles trés chaudes (i.e.
a trés hauts nombres J) « présentes » dans la colonne chaude et pas dans la colonne plus
froide.

IT1.5.2.2 Configuration a trois colonnes

Un deuxiéme type de cas d’épreuve pour tester le mod
dans le paragraphe précédent, a consisté a travailler avec
similaires aux deux colonnes précédentes et une troisiéme
limite. Le schéma de la figure IT1.51 indique les conditions
de chaque colonne. Deux cas de figure sont envisagés et in
de gauche, le premier avec des longueurs de colonnes reg
(dy) et le second avec des longueurs représentatives d’un
(dy) provenant d’un point trés éloigné de la ligne d’arrét'*

colonne 1] colonne 2] colonne 3
T=15000 K T=10000 K T=5000 K
i lcm - 5cm ==O.Scm=
2 15cm <T> 7.5cm
Cas a) et c)
[ — b
S ——— - ET,T,
Cas b) et d)
BTy e i
FiGc. II1.52: Schéma d’un véhicule de rentrée.
Les segments dy et dy représentent les deuzx che-
Fig. IIL.51: Conditions de températures des mins optiques utilisés dans nos calculs indiqués
trois colonnes prises 4 1 bar et représentations sur le schéma IT1.51.

des cas traités sur les figures 111.53 a 111.55.

La pression est supposée uniforme sur toutes les colonnes et fixée a 1 bar. Les fractions
molaires dépendent du systéme étudié et sont représentatives d’un cas de rentrée. Nous
avons pris dans le cas des systémes Ny (VUV) une fraction molaire de Ny de 1 dans la pre-
miére colonne (molécules non encore dissociés), 0.2 dans la deuxiéme (molécules dissociées
aprés le choc) et 1 dans la troisiéme (recombinaison a la paroi). Dans le cas de NO, la
fraction molaire utilisée est 0.01 (encore peu de NO juste apres le choc), 0.1 (création de
NO) et 0.01 (disparition de NO a la paroi pour revenir & un état d’équilibre).

Les figures II1.53 et II1.54 montrent les émissivités moyennées par bande spectrale des
colonnes 1 et 2 et les émissivités « transmises » suivant les différentes colonnes traversées du

40On considére que les températures des colonnes dans ce cas-la sont identiques & celles prises le long de
la ligne d’arrét. En réalité elles sont plus faibles.
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F1G. I11.53: Emissivité de colonnes homogénes et émissivité transmise & travers plusieurs colonnes
homogeénes suivant les cas indiqués sur le schéma I11.51. Seul la contribution du systéme No (Birge-

Hopfield 2) est considérée.
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FiG. 111.54: Figures identiques aux figures 111.53 pour le

Nombre d'onde [cm ']

systéme Ny (Carroll-Yoshino).

chemin d; (graphes de gauche) et dy (graphes de droite). Les différents cas (de a a d) sont

répertoriés sur le schéma III.51. Les courbes sont tracées
avec le MSBE et en considérant un régime d’absorption

a partir de calculs raie par raie,
faible. La comparaison est faite

pour les trois systémes pris séparément, c’est-a-dire que dans chaque cas on ne considére

que l'absorption d’un systéme.

Les résultats montrent un bon accord global entre calcul raie par raie et modele MSBE
en particulier pour Ny (Birge-Hopfield 2) et NO(3). Pour NO, ceci n’est pas surprenant car
les systémes moléculaires de cette espéce ne sont que légérement optiquement épais dans
les applications de rentrée atmosphérique (cf. fig. 111.3 de gauche). Pour les contributions
des systémes de Ny qui sont optiquement plus épais, les résultats montrent que le modéle
MSBE fait absorber un peu plus les systémes par rapport aux calculs effectués en raie par
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FiG. II1.55: Figures identiques aux figures II1.58 pour le systéme NO (3).

raie. Ceci est visible en particulier pour le systéme N, (Carroll-Yoshino) pour le cas b) et
d) de la figure I11.54 en regardant €77.

Les comparaisons avec les résultats obtenus en considérant le régime d’absorption faible
montrent des écarts trés importants avec les calculs raie par raie en particulier pour les
systémes Ny (VUV). L’utilisation de cette approche simplifiée engendre une absorption
tantot trop élevée tantot trop faible par rapport & une approche spectralement corrélée
telle que le permet le MSBE. La différence s’avére d’autant plus importante que I'épaisseur
optique est élevée.

Au niveau qualitatif pour les rayons incidents et partants, on observe que les systémes
sont fortement absorbés au niveau des centres de bandes laissant passer le rayonnement au
niveau des ailes de bandes.

II1.6 Application et validation sur un cas de rentrée
atmosphérique

On se propose dans cette section de mettre en ceuvre la modélisation hybride compléte,
i.€. raie par raie pour les atomes, MSBE pour les systémes moléculaires optiquement épais
et « box model » pour les continua et les systémes moléculaires optiquement minces, sur un
cas réel de rentrée atmosphérique. Le cas d’épreuve choisi est le cas test FIRE II présenté
dans la section I1.3. I’objectif est de déterminer numériquement les luminances radiatives
au point d’arrét de I'engin provenant de la ligne d’arrét pour quatre points de trajectoire.
Pour évaluer la précision et la rapidité de la modélisation hybride, les résultats obtenus sont
comparés a ceux de référence obtenus dans le chapitre I1.3.4 4. e. dans le cadre d’une approche
raie par raie compléte. Les champs aérothermochimiques utilisés pour ces calculs sont ceux
fournis par 'ESA. Ils sont décrits dans la section I1.3.2. On utilisera par conséquent la méme
description thermochimique du déséquilibre que dans les calculs réalisés a haute résolution
dans le chapitre I1.3.4. Avant de présenter les résultats, on explicitera dans un premier temps
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PETR formulée dans le cadre de I'utilisation du modéle hybride de propriétés radiatives.

I11.6.1 Equation de transfert radiatif discrétisée et adaptée a la
modélisation hybride

On souhaite déterminer la luminance & la paroi issue du rayonnement émis par la couche
de choc sur la ligne d’arrét. On est dans la configuration représentée par la figure I11.1.
Compte tenu de la modélisation hybride de propriétés radiatives, on peut décomposer la
luminance au point d’arrét en cinq contribution :

luminance point d’arrét = contrib. des syst. mol. optiquement épais « mol — epais » (1)
+ contrib. des syst. mol. optiquement minces « mol — mince » (1)
+ contrib. des continua « cont » (I3)
+ contrib. des raies atomiques « at » (I4)
+ contrib. de I'infini amont (I5). (II1.173)

La liste de I’ensemble des systémes traités et la distinction entre systémes moléculaires
optiquement minces et épais sont indiquées dans le tableau III.1. En s’appuyant sur la
formulation II1.46 de ’ETR, on peut exprimer par bande spectrale Ao centrée en o, chacun
des termes de la relation précédente sous forme intégrée.

- Pour la contribution des systémes moléculaires optiquement épais, la relation I11.46
permet d’écrire :

mol—epais w

- Ao
—Ac zz 8T§(l — 1) — Ao
L= Z Z/ Rz By [[7 (-1 a, (i)

J'#i

dans laquelle [,, désigne la position du point d’arrét. Dans cette expression, on rappelle que
les transmittivités des systémes moléculaires optiquement minces et celles des continua sont
obtenues a partir du « box model » et que celle des systémes moléculaires optiquement épais
sont obtenues a partir du MSBE. Pour les raies atomiques, ayant conservé une approche
raie par raie, leur transmittivité s’exprime comme :

exp <— i K (2) (L — li1)> do, (IT1.175)

ou k% désigne le coefficient d’absorption transitions lié-lié atomiques et z; la colonne ho-
mogeéne représentée par l'intervalle [I;_1, ;].

Ao 1 op+Ac/2
T —1,) =-—

Ao op—Ao /2

L’intégration a réaliser sur les éléments de longueur dans la relation II1.174 ne peut étre

faite rigoureusement & cause du produit [[;_; 75 (I — L) 15 Pour simplifier le probléme,
on suppose que ce produit de transmittivités est constant (ce qui s’avére par ailleurs exact

——Ac
si les cellules sont optiquement minces), et qu'il s’écrit [[ ;75 (I* — 1)  avec I* une

50n notera que ce probléme est propre a la formulation d’un modéle de bandes car avec une approche
raie par raie, les calculs de transfert en 1D sur la ligne d’arrét sont réalisés pas a pas avec la formule exacte
11.67.
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constante comprise entre [;_; et [;. Cette hypothése (nommée H* par la suite) est également

. . . . . —Aoc —Ac —Ao .
utilisé par la suite pour le traitement des contributions I, , I3 et I, et est discutée
dans le paragraphe II1.6.2. Par conséquent et a ’aide de la relation I11.47, I'équation 1I1.174
s’écrit :

o= Z"f(zig A=) = =1 [ = 1)

J'#d
(I11.176)
L’intégration des transmittivités sur la cellule (I;_1,[;) est alors réalisée uniquement pour le
systéme émettant j (compte tenu de sa formulation en dérivée) ce qui permet de bien tenir
compte de I'épaisseur optique de la cellule pour le systéme émettant.

Ao

- Pour les systémes moléculaires optiquement minces, la relation I11.46 permet d’écrire :

mol—mince w Ao

LY = Z Z/ 1 (z:) HTgl—>l dl. (LIL177)

L’épaisseur optique des cellules pour ces contributions pouvant étre considérée comme tres
faible, I'intégration sur la cellule (I;_1,(;) se simplifie par rapport au cas précédent et 'on
peut écrire alors :

mol—mince w

—Ao - Ao — A
LY = oo Yoz [ =) (I11.178)
7 i=1 5!

- Pour les continua, la luminance [_3AU s’écrit de la méme maniére que la relation I11.177.
Cependant leur épaisseur optique sur les cellules n’étant pas négligeable, on utilise pour
tenir compte de 'auto-absorption dans la cellule émettrice une formulation similaire & celle
des systémes moléculaires optiquement épais :

<.

Aa
cont w Ao Ao

L Z nj (72— ) —Tg(li_lelw)AU} [[#@ —6) . L)

. K iy
J d J'#7

- Pour les raies atomiques, ramenée & une expression par bande spectrale, leur contribu-
tion s’écrit comme :

w

Ao op+Ac/2 ' Ao
LY = Z/ l () [ﬂ?t(li =) =75 (liss — lw)] do [ 7 — 1) . (ITL.180)

at( ~.
i—1 Jop—A0c/2 Ko (’Zl> j#at

- Pour la contribution de I'infini amont, elle s’écrit comme suit :

e 0 (S (P
= L) I e — L) (IIL.181)

syst j

dans laquelle [, désigne la position de l'infini amont. A noter que l’on suppose dans I'ex-
pression II1.181 que la luminance amont est décorrélée de I'absorption dans la couche de
choc. Cette contribution est bien évidemment négligeable lors du calcul de la luminance
incidente a la paroi mais peut devenir significative lorsque 1’on utilise cette expression pour
déterminer la luminance partante de la paroi.
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I11.6.2 Effet de 1’épaisseur optique des cellules émettrices

L’utilisation du modéle hybride de propriétés radiatives que nous avons développé souléve
un probléme d’absorption dans les cellules émettrices lorsque que I'on traite les cellules pas
a pas en utilisant les expressions 1I1.176 a II1.180. Pour pouvoir effectuer les intégrales
sur les éléments de longueur nous avons utilisé ’hypothése H* qui requiert 'utilisation du
paramétre [*. Cette hypothése permet de traiter correctement 'auto-absorption dans la
cellule émettrice mais de maniére approchée ’absorption par les autres systémes dans cette
méme cellule.

Pour estimer 'influence de cette simplification sur les calculs de luminance, nous avons
testé les deux cas limites en prenant [* = [; qui correspond & ne pas tenir compte de
I’absorption des systémes en question dans la cellule émettrice et [* = [;_; qui correspond
au cas inverse i.e. que dans ce cas toute la cellule absorbe. La figure I11.56 de gauche montre
le résultat sur I’évolution de la luminance sur la ligne d’arrét pour le point de trajectoire
1642.66 s. Les calculs avec le modéle hybride pour les deux valeurs de [* sont indiqués par les
courbes « Cell.(ules) init.(iales) non découpées ». On représente également a titre indicatif
le calcul de référence i.e. le calcul raie par raie, exposé initialement dans la section I1.3.4,
indiqué par la courbe « raie par raie ». L’effet de la prise en compte ou non de ’absorption
(hormis I’auto-absorption du systéme émetteur) des cellules émettrices sur la distribution
de la luminance engendre un écart de 'ordre de 10 % entre les deux calculs. Cette différence
est due principalement pour ce point de trajectoire a la photoionisation atomique qui est
optiquement trés épaisse tout au long de la ligne d’arrét. Cependant au point d’arrét, la
différence entre les deux luminances n’est plus que de 1 %. La différence s’estompe dans la
couche limite ot 'absorption des systémes de Ny (VUV) est particuliérement forte compte
tenu de la recombinaison & la paroi et du niveau relativement bas des températures. Ceci
est illustré par la figure I11.57 qui montre la luminance incidente spectrale et cumulée a
la paroi et juste avant la couche limite. On peut voir que l'absorption est en particulier
due aux systémes Ny (Corroll-Yoshino, Worley et Worley-Jenkins) qui sont optiquement
trés épais comme l'indique la figure I1.14. On représente également sur cette figure l'effet
de I'absorption (hormis 1’auto-absorption) de la cellule émettrice. La zone spectrale dans
laquelle Deffet de I'épaisseur optique des cellules émettrices est le plus visible est la zone
dans laquelle 'absorption est la plus marquée ce qui explique au final le faible écart de 1
% observé a la paroi entre les deux types de calculs effectués avec [I* = [;,_; et [* = [,.

La figure IT1.56 de droite montre le résultat des calculs précédents pour les quatre types
de contributions correspondant aux luminances [y, I5, I3 et I, donnée par les relations
II1.176 & II1.180 (Pabsorption de toutes les contributions est toujours prise en compte).
On remarque tout d’abord que les systémes optiquement minces ne sont pas affectés par
I’épaisseur optique des cellules émettrices. Ceci est normal puisque ces systémes contri-
buent essentiellement dans le visible et I'UV ou toutes les contributions sont optiquement
minces. Pour les atomes, 1'effet est notable et correspond a I’absorption de la photoionisa-
tion atomique qui est tres épaisse dans la couche de choc. Pour les systémes moléculaires
optiquement épais (essentiellement les systémes de Ny (VUV)), leffet est plus important
et ce dés I'abscisse -0.038 m i.e. au niveau du choc mais s’estompe peu a peu jusqu’a la
paroi. Ceci vient du fait que pour le point de trajectoire 1642.66 s, les systémes de N,
(VUV) n’émettent qu’au niveau du choc et sont relativement optiquement minces jusqu’a
la couche limite. Ils sont essentiellement absorbés jusqu’a la couche limite par la photoioni-



158 Chapaitre II1. Modeéle de propriétés radiatives

200
| 80

B o

IL - IL

a a
o I o

150 |~

£ L £ 60

s | S

2 =

2 100 £

[} [}

S n S 40

[S] - (8]

£ £

8 - Cell. init. avec absorp. des cell. émettrices 8

% 50 non découpées —-—-—- sans absorp. des cell. émettrices % Cell. init. avec absorp. des cell. émettrices
c c 20 non découpées —-—-—- sans absorp. des cell. émettrices
é I _ Cell.init. avec absorp. des cell. émettrices é

5 | découpées 5 fois  —. —.—. sans absorp. des cell. émettrices S Cell. init. avec absorp. des cell. émettrices
| | | découpées 5 fois —-—-—- sans absorp. des cell. émettrices

Raie par raie
0 b~ . L1 L1 L1 | 0 L1 L1 P |
-0.04 -0.03 -0.02 -0.01 0 -0.03 -0.02 -0.01 0
Distance a la paroi [m] Distance a la paroi [m]
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sation atomique. L’effet de I'épaisseur optique des cellules ne joue donc un role important
qu’au niveau du choc pour les systémes de Ny (VUV), effet qui s’estompe au fur et & mesure
de 'absorption de ces systémes sur le plateau. Pour les continua, 'effet est visible tout au
long de la ligne d’arrét puisqu’ils émettent et absorbent jusqu’a la couche limite.
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Les effets de I’épaisseur optique pour le point de trajectoire 1642.66 s mis en évidence
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sur les figures I11.56 ne sont pas tous représentatifs de 'ensemble des points de trajectoire
(pour le cas 1648 s par exemple, les effets different puisque la couche de choc n’est pas
optiquement mince pour les Ny (VUV) ) mais illustrent bien le type d’influence que cela
peut avoir sur la distribution des luminances le long de la ligne d’arrét.

Afin de comparer rigoureusement les résultats obtenus avec le modéle hybride & ceux
obtenus avec I'approche raie par raie (cf. §11.3.4) ou il n’y a pas d’effet d’épaisseur optique
des cellules, nous avons découpé les cellules homogénes en plusieurs sous cellules afin de faire
du transfert a partir de cellules optiquement plus minces. Les figures 111.56 de gauche et de
droite montrent les mémes résultats que précédemment mais en ayant au préalable découpé
les cellules 5 fois. L'effet de I’épaisseur optique est fortement diminué voire négligeable
puisqu’il ne représente qu’au pire des cas un écart de 1.5 % pour les continua (processus
le plus sensible a I’épaisseur optique des cellules). Pour la luminance totale a la paroi, la
différence est alors de 'ordre de 0.1 % pour ce découpage.

Il est important de souligner que les effets d’épaisseur optique des cellules émettrices
est propre a la formulation intégrée de 'ETR représentée par les relations I11.176 a 111.180
que nous avons utilisée pour valider sur ligne d’arrét le modéle hybride du rayonnement.
Par la suite, I'objectif a terme étant d’implémenter le modéle hybride dans un code de
transfert Monte Carlo 3D, ce probléme d’épaisseur optique des cellules n’est pas rencontré
puisqu’il s’agira dans ’approche Monte Carlo retenue de faire émettre la cellule & partir
d’un point (représentant un volume optiquement mince) choisi uniformément. L’intégration
sur la maille sera donc bien représentée (pour un nombre de tirs suffisant bien entendu).
Ce point est discuté dans le chapitre IV.

I11.6.3 Comparaison modéle hybride et approche raie par raie

Nous avons comparé pour les quatre points de trajectoire pour trois intervalles spectraux
les luminances a la paroi obtenues avec ’approche raie par raie (RPR) et le modéle hybride
(MH) des propriétés radiatives. Les intervalles sont ceux considérés pour le cas test sur FIRE
IT (cf. §11.3) a savoir 16666-33333 cm !, 2500-50000 cm ™~ et 1000-150000 cm ™. Les résultats
sont reportés dans le tableau I11.2. Les calculs avec le modéle hybride ont été effectués avec
un découpage systématique des cellules initiales par cinq qui assure dans ce cas que 'effet
de I'épaisseur optique des cellules est négligeable en particulier & la paroi. A titre indicatif,
pour voir quelles sont les contributions majoritaires, on indique également dans ce tableau,
la contribution des atomes, des continua, des systémes moléculaires optiquement épais et
minces pour chaque intervalle et point de trajectoire. Ces contributions sont obtenues en
considérant dans chaque cas I’absorption de I’ensemble des processus radiatifs. On observe
que les écarts entre RPR et MH sont faibles (de l'ordre de 3 % au maximum sur ’ensemble
des comparaisons) avec des écarts inférieurs a 2 % pour les calculs prenant en compte
toute la gamme spectrale. Pour une analyse plus détaillée, on a représenté sur la figure
IT1.58 les luminances spectrales et cumulées a la paroi issues des calculs en RPR et MH.
L’accord est trés bon entre les deux types de calcul. Les écarts (faibles) peuvent s’expliquer
par : (i) les hypothéses de décorrélation considérées lors de I’établissement de PETR dans
la section III.3 pour utiliser une modélisation par bande spectrale dont en particulier un
MSBE, (ii) les erreurs inhérentes a I'interpolation des paramétres du MSBE et du « box
model », (iii) les erreurs inhérentes & la formulation méme du modéle MSBE (hypothéses
statistiques pour la formulation en milieu homogeéne, approximation pour traiter le profil
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FiG. IIL.58: Comparaison des luminances incidentes au point d’arrét calculées en raie par raie et
avec le modéle hybride pour quatre points de trajectoire de FIRE II.

Voigt et approximation de Curtis-Godson pour traiter les milieux hétérogeénes), et enfin
(iv) les erreurs liées a la qualité des ajustements des courbes de croissance effectués pour
déterminer les paramétres du MSBE.

Afin d’étudier I'interaction rayonnement /hydrodynamique, la validation du modéle hy-
bride de rayonnement doit étre également réalisée sur le champ de puissance radiative dans
la couche de choc. Pour ce faire, nous avons représenté sur la figure I11.59 les évolutions,
pour les quatre points de trajectoire, des luminances incidentes L™ a la paroi et partantes
L~ de la paroi le long de la ligne d’arrét ainsi que les champs de puissance unidirectionnelle
P74 obtenus en RPR et en MH a partir de la relation suivante :

uni
(LT — L)

ol

ol [ indique 'abscisse sur la ligne d’arrét. Les calculs en MH ont été comme précédemment

Prod — (T11.182)
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en rate par raie et avec le modéle hybride pour quatre points de trajectoire de FIRE II.
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effectués avec un découpage des cellules par 5. Les comparaisons entre les calculs RPR et
MH montrent un accord trés satisfaisant sur les champs de luminance et sur les champs
de puissance également. Pour les quatre points de trajectoire, les évolutions des grandeurs
radiatives sont relativement similaires. La luminance partante augmente progressivement
jusqu’a atteindre un pic au niveau du choc. A noter que la luminance partante du point
d’arrét n’est pas nulle, elle est prise égale a celle d’'un corps noir a la température de la
paroi indiquée dans le tableau II1.2. En 'occurrence cette luminance n’est pas négligeable
pour le point 1648 s ou la température de paroi est de 1560 K. Pour la luminance incidente,
elle augmente fortement au niveau du choc (pic de température électro-vibrationnelle), puis
suivant le point de trajectoire, continue & augmenter (1642.66 s), ou est légérement absorbée
sur le plateau thermique (1634 s), ou stagne (1637.5 s - compensation émission/absorption)
ou bien encore diminue (forte absorption juste derriére le choc) puis réaugmente (1648 s).
Sur les champs de puissance, lorsqu’elle est positive ceci indique que la cellule émet plus
qu’elle n’absorbe et inversement quand elle est négative. On remarque qu’il y a un pic
de puissance au niveau du choc pour les quatre points de trajectoire qui est suivi d’une
émission relativement faible du plateau le long de la ligne d’arrét avant ’absorption au
niveau de la couche de choc. En amont du choc, on peut noter que ’écoulement absorbe
plus qu’il n’émet. Ceci est également vrai juste aprés le choc pour le cas 1648 s.

I11.6.4 Temps de calcul

Par rapport a une approche raie par raie compléte, ’avantage du modéle hybride est qu’il
permet de s’affranchir de calculer & haute résolution les spectres d’émission et d’absorption
des systémes électroniques moléculaires et des continua dans chaque cellule de la géométrie
ce qui constitue un gain de temps trés important en temps de calcul. On donne & titre
illustratif quelques temps CPU dans le tableau IT1.3 pour des calculs réalisés sur un coeur
d’un processeur AMD Opteron 64 bits dual core cadencé a 2GHz. Sont indiqués les temps de
calcul : (i) de spectre (coef. d’émission et d’absorption) a haute résolution (~ 3.10° points),
(ii) du transfert radiatif sur la ligne d’arrét (i.e. détermination de I’évolution de la luminance
incidente le long de la ligne d’arrét) et enfin (iii) du transfert et des spectres sur la ligne
d’arrét. Par rapport aux temps de calcul du transfert, ce sont les temps de calcul des spectres
qui sont prédominants en particulier pour approche RPR compléte'. Pour la modélisation
hybride, juste en terme en transfert, la prise en compte des transitions lié-lié atomiques
alourdit par un facteur 80 les temps CPU, le transfert en MH devient alors aussi cotiteux
qu’un calcul de transfert en RPR. Le facteur de gain en temps de calcul (spectre+transfert)
entre calcul RPR et MH n’est alors que d’environ 60 dans cette configuration qui est le
méme facteur que celui entre le temps de calcul d’un spectre atomique ou total. Cependant,
I'utilisation du MH prévue dans un code Monte Carlo ne nécessitera pas le calcul de spectres
atomiques lié-lié a haute résolution. Dans cette optique, en plus du gain considérable en
place mémoire, l'ordre de grandeur de la différence de temps de calcul entre RPR et MH
sera plutot celle entre le calcul RPR complet (transfert+spectre) et celui seulement du
transfert en MH sans tenir compte des atomes i.e. un facteur 30000. Ceci est tout de méme
a modérer suivant comment est traitée la contribution atomique dans une approche Monte
Carlo. Ce point est discuté dans le chapitre IV.

16 Cette remarque est valable pour la configuration 1D étudiée dans le cas présent puisqu’il n’y a qu'une
seule direction simulée. Dans une configuration 1D Slab ou multi-dimensionnelle, le temps de calcul du
transfert radiatif en RPR, lié¢ au nombre de directions simulées, devient vite prohibitif.
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TAB. I11.3: Temps CPU pour le calcul des spectres & haute résolution et du transfert radiatif le
long de la ligne d’arrét constituée de 30 points.

Temps CPU
1 spectre transitions lié-lié atomiques ~ 20 s
1 spectre toutes transitions ~ 20 min
Transfert en MH sans les transitions lié-1ié atomiques 1,08 s
Transfert en MH 1 min 17 s
Transfert en RPR 1 min 07 s
Calcul spectres transitions lié-lié¢ atomique + transfert en MH ~ 10 min
Calcul spectres toutes transitions + transfert en RPR ~ 10 h

I11.7 Conclusion

Un modéle statistique a bandes étroites (MSBE) de largeur 1000 cm™! a été formulé
afin de calculer de maniére optimisée les transferts radiatifs dans une couche de choc a
hautes températures pouvant atteindre 50000 K en rotation et 25000 K en vibration. La
formulation du modéle laisse la possibilité d’utiliser un peuplement Boltzmannien des états
électroniques a une température donnée ou un peuplement suivant un mécanisme réac-
tionnel d’excitation de type collisionnel-radiatif. L’utilisation de ce modéle de bandes pour
un milieu hors d’équilibre a nécessité une formulation de I'équation de transfert radiatif
adaptée a ces milieux afin de tenir compte des corrélations spectrales. La construction du
modéle par tabulation de paramétres a été réalisée par ajustement de courbes de croissance
calculées en raie par raie afin de reproduire au mieux ces calculs a haute résolution. La
contribution des systémes optiquement minces et des continua est traité avec un « box mo-
del » pour lequel des coefficients d’absorption et d’émission suivant différentes conditions
thermophysiques ont simplement été tabulés. L’approche MSBE pour le cas particulier des
atomes, n’a pas donné de résultats satisfaisants & cause de la faible densité de raies que
présentent les spectres atomiques. On a conservé par la suite ’approche raie par raie pour
traiter les atomes.

Le modéle MSBE a ensuite été testé en milieu uniforme et non uniforme. Dans le premier
cas, les résultats montrent que pour des profondeurs optiques raisonnables de colonne ne
dépassant pas quelques métres atmosphéres de pression de ’espéce absorbante, les écarts
entre calculs raie par raie et MSBE n’excédent pas 10 % et ceci pour I’ensemble des systémes
moléculaires optiquement épais considérés dans notre application. Pour les tests effectués
pour des milieux non uniformes dans des situations représentatives de cas de rentrée atmo-
sphérique, les résultats montrent de nouveau un accord global satisfaisant entre approche
raie par raie et MSBE.

Le modéle hybride de rayonnement constitué du MSBE, du « box model » et de I'ap-
proche raie par raie pour les atomes a été mise en ceuvre pour le cas d’épreuve FIRE II
afin de comparer les résultats & ceux de référence obtenus avec une approche raie par raie
systématique utilisée dans la section I1.3. La comparaison des résultats montre un trés bon
accord sur les luminances a la paroi avec des écarts inférieurs & 2 % sur les luminances
cumulées. La comparaison au niveau spectral est aussi trés satisfaisante puisque ’ensemble
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des processus radiatifs est correctement représenté. Dans I'optique d’étudier I'interaction
rayonnement /hydrodynamique, les champs de luminance et de puissance radiative ont été
également comparés le long de la ligne d’arrét. Les résultats montrent dans tous les cas des
écarts trés faibles entre les calculs en RPR et les calculs en MH. Pour effectuer une compa-
raison rigoureuse, les calculs en MH ont été réalisés en découpant les cellules initiales afin de
diminuer les effets d’épaisseur optique intrinséques a la méthode de résolution déterministe
de 'ETR formulée pour mettre en ceuvre le modéle hybride. Dans ’approche Monte Carlo
adoptée par la suite, ce probléme d’épaisseur optique sera résolu par la nature méme de
la procédure de calcul utilisée dans ce cas. En terme de temps de calcul, la modélisation
hybride permet dans ce cas de validation de gagner un facteur 60 sur une calcul complet en
RPR. Dans I'approche Monte Carlo, ot ’on ne calculera plus tous les spectes atomiques a
haute résolution, le gain sera bien supérieur par gain de temps lié aux calculs des spectres
atomiques (lié-1i¢) mais aussi au niveau du transfert. Ces derniers points sont discutés dans
le chapitre IV.
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IV.1 Introduction

On présente dans ce chapitre une méthode de calcul de transfert radiatif basée sur une
approche de Monte Carlo pour déterminer les puissances et les flux radiatifs dans les couches
de choc multi-dimensionnelles de rentrée atmosphérique terrestre.

Aprés avoir briévement, dans la deuxiéme section de ce chapitre, rappelé les expressions
des puissances et des flux radiatifs, on exposera dans la section suivante quelques généralités
sur la méthode de Monte Carlo et sur le solveur radiatif ASTRE [146]. La méthode présentée
ensuite s’appuie sur une formulation de PETR adaptée au déséquilibre thermochimique (cf.
chapitre III) et sur une modélisation hybride des propriétés radiatives constituée par les
modéles de bandes (MSBE et box model) développés dans le chapitre IIT pour les systémes
moléculaires et les continua et par une approche raie par raie pour les raies atomiques. La
mise en ceuvre de cette modélisation a par conséquent nécessité le développement d’une
méthodologie numérique adaptée. Ceci fait I'objet de la quatriéme section. On souligne
que les algorithmes développés et implémentés dans le code ASTRE sont relatifs a des
peuplements Boltzmanniens des niveaux d’énergie des particules dans le cadre d’un modéle
multi-température.

La cinquiéme partie traite de la validation de I'implémentation dans le code ASTRE de
la méthode de calcul de transfert radiatif par comparaison aux résultats d’'une méthode de
lancer de rayons dans une configuration murs plans. La derniére partie est consacrée a des
applications 3D sur le cas de rentrée FIRE II.

IV.2 Expressions générales de la puissance radiative
volumique et du flux radiatif surfacique

On présente dans cette section, les expressions de la puissance volumique et du flux
surfacique radiatifs dans une configuration 3D. Appliquées aux rentrées atmosphériques,
ces expressions tiennent compte des phénoménes d’émission et d’absorption ayant lieu dans
la couche de choc et aux frontiéres (infini amont et paroi du véhicule). On négligera ici
les effets éventuels de diffusion du rayonnement. En utilisant 'ETR et la formulation du
vecteur flux radiatif q* données par les relations 1.38 et 1.40, la puissance radiative P en
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un point M quelconque de 'espace s’exprime comme suit :

PRE(M) =

—[V-q"]
A A

s=s)1

= [ won [ L.orwans - | Tonde. v

Or la luminance monochromatique directionnelle selon u en un point M d’abscisse sj;
peut s’écrire :

SM
L,(M,u) = L (My, )7 (Sp, — Snr) —i—/ No () 7o (s" — spr)ds’ (IV.2)
SMy

ou Sy, est I'abscisse du point M, appartenant a une frontiére du milieu (infini amont ou
paroi), LP* (My, u) est la luminance partante du point frontiére M, selon u et 7,(s" — sp/)
désigne la transmittivité de la colonne s — sy, :

(5 = 5a1) = exp ( / v —lia(s”)ds") | (IV.3)

!
La luminance provenant d’un point frontiére M, est égale a :

1 — EU(M())
v

LP" (Mg, u) = €,(Mo) Lo (Th,) + / LMy, w)|u’ - n|dS, (IV.4)
271

ol le premier terme du membre de droite est ’émission de la paroi en M, supposée égale
a celle d'un corps opaque & émission isotrope a la température Ty, caractérisée par une
émissivité e, (M) et le deuxiéme terme est la contribution des réflexions a la luminance
partante ; L"¢( My, u’) est la luminance incidente en M selon u’. La réflexion a été supposée
isotrope dans I'expression IV.4 bien que le traitement d’une réflexion spéculaire ne pose pas
de difficulté comme on le verra par la suite.

En insérant I'expression 1V.2 dans la relation IV.1, on obtient :

(1) (2)

A N

-~

“+o0o PN S N -
PR(M) = /0 A[—Lﬁm(Mo,u)M—/ UU(S/)MdS/ dO0do

0s 0s
SMg R
abso:gtion
“+oo
—47r/ Mo (sar)do, (IV.5)
0 >y
émggion

dans laquelle le terme (1) du terme d’absorption correspond a la part de la luminance issue
des frontiéres (point M), prenant en compte le cas échéant des réflexions, qui est absorbée
au point M et le terme (2) est la part de la luminance issue du milieu (entre My et M)
transmise jusqu’au point M et absorbée au point M.
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A partir des expressions 1.41 et IV.2, on peut exprimer le flux radiatif surfacique au point
M -

oo SM
(M) = / OzU(M)/ [L{j”(Mo,u)Tg(sMo — Sp) +/ N (8 )7 (8" — spr)ds’ | |u - n|dQdo
0 27

SMg
abso?;)tion
“+o0o
— 7r/ €o(M)L3 (Ty)do, (IV.6)
0

ol o, (M) est labsorptivité de la frontiére au point M.

Les expressions IV.5 et IV.6 de la puissance et du flux surfacique sont des expressions
générales obtenues sans faire aucune hypothése sur le modéle de propriétés radiatives du
plasma et la méthode de résolution de 'ETR. Dans le cadre de ce travail, ces deux grandeurs
seront déterminées avec le modéle hybride développé dans le chapitre III et une méthode
de calcul de transfert radiatif basée sur une méthode de Monte Carlo.

IV.3 La méthode de Monte Carlo dans le code ASTRE

IV.3.1 Généralité sur les méthodes de Monte Carlo

Les méthodes de Monte Carlo sont de maniére générale des méthodes mathématiques de
calcul d’intégrales multiples s’appuyant sur des traitements statistiques. Les lois statistiques
pouvant différer d’'une méthode a I’autre, il n’existe pas une méthode de Monte Carlo unique.
Ces méthodes sont particuliérement bien adaptées au transfert radiatif car la modélisation
de ce type de transfert met en jeu des calculs d’intégrales (telles que celles présentes dans
les relations IV.5 et IV.6) et de sommes multiples. Elles représentent une alternative aux
méthodes déterministes classiques de résolution de 'ETR que sont par exemple le lancer de
rayons, la méthode des harmoniques sphériques ou bien encore la méthode des ordonnées
discrétes. Une introduction générale des méthodes de Monte Carlo pour des applications
de transfert radiatif peut étre trouvée dans les ouvrages de Modest [147], et de Siegel et
Howell [148] par exemple.

D’un point de vue général, le transfert radiatif peut étre simulé par petits paquets d’éner-
gie suivant toutes les directions et sur des trajets rectilignes plus ou moins longs selon
'interaction de ces paquets d’énergie avec la matiére (transmission, absorption, diffusion
ou bien encore réflexion). Dans ce cadre, une méthode de Monte Carlo consiste & repro-
duire ces évenements de maniére statistique en simulant un tres grand nombre de chemins
optiques (rayons) caractérisés par des grandeurs tirées au sort selon des pdfs (probability
density functions) correctement choisies. Ces grandeurs représentent en général un type de
processus radiatif (contribuant a 1’émission), un point spectral, un point de départ et une
direction. Dans le cas de la diffusion, les changements de direction peuvent étre également
déterminés aléatoirement. Lorsque tous les chemins optiques ont été construits, les puis-
sances volumiques et les flux surfaciques radiatifs sont obtenus en sommant les différentes
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contributions radiatives de chaque rayon dans chaque cellule. Compte tenu de cette des-
cription, on peut dire que ces méthodes sont des variantes statistiques de la méthode de
lancer de rayons déterministe.

L’avantage de ces méthodes par rapport aux méthodes déterministes vient du fait que
la complexité de leur formulation ainsi que les temps de calcul propres a leurs mises en
ceuvre augmentent relativement peu avec la complexité du probléme. Dans les problémes
de transfert radiatif, cette complexité peut étre due par exemple a une géométrie elle-méme
complexe, et a la prise en compte de multiples processus radiatifs tels que I’absorption ou
la diffusion. Un autre avantage des méthodes de Monte Carlo est que I'erreur engendrée est
uniquement d’origine statistique, ce qui signifie que la solution exacte peut étre approchée
aussi prés que 'on veut en simulant un nombre de rayons suffisant. La vitesse de conver-
gence est cependant faible pour ces méthodes puisqu’elles sont soumises & la loi des grands
nombres : pour N événements aléatoires indépendants, 1’écart type des grandeurs moyennes
permettant d’estimer les flux et les puissances varie seulement en 1/ V/'N.

I1V.3.2 Généralités sur le code ASTRE

Le code ASTRE (Approche Statistique des Transferts Radiatifs dans les Ecoulements) est
un code de transfert radiatif 3D basé sur une approche de Monte Carlo. Il a commencé a étre
développé par TONERA en 1998 en collaboration avec le laboratoire EM2C pour étudier les
transferts radiatifs dans les flammes turbulentes [146, 149, 150, 151|. Les applications de ce
code de calcul ont été étendues récemment aux cas des rentrées atmosphériques martiennes
pour des milieux & ’'ETL dans le cadre de la thése de Soubrié en 2006 [10, 95].

On décrit dans les paragraphes qui suivent 'algorithme général du code ASTRE per-
mettant de déterminer statistiquement les intégrales IV.5 et IV.6 donnant les puissances
et les flux surfaciques radiatifs avec un modéle de propriétés radiatives donnant les coef-
ficients d’absorption et d’émission monochromatiques de chaque cellule du maillage. Une
telle modélisation (approche & haute résolution) des propriétés radiatives n’est en réalité pas
utilisée puisqu’elle nécessiterait d’avoir calculé et stocké au préalable tous les spectres de
toutes les cellules homogénes de la géométrie. La description du code ASTRE est cependant
relativement simple et assez générale dans ce cas et permet d’exposer simplement les étapes
principales de I'approche de Monte Carlo mise en ceuvre. En pratique le code ASTRE est
utilisé avec des modéles simplifiés de propriétés radiatives qui nécessitent suivant le modéle
une formulation adaptée de '’ETR. Ce point est abordé en particulier dans la section IV.4
qui traite de I'implémentation dans le code ASTRE de la modélisation hybride des proprié-
tés radiatives développée dans le chapitre II1. Par ailleurs, le code ASTRE traite également
la diffusion. Ce phénoméne n’étant pas pris en compte dans notre étude, la description du
traitement de la diffusion n’est pas retranscrite dans ce paragraphe.

La premiére étape de l'algorithme consiste a déterminer la puissance émise P.,,;(i) pour
chaque élément de volume ou élément de surface ¢ du maillage via les relations suivantes :

Poi(i) = 47ﬂ/;/ Ne(i)do pour un élément de volume (IV.7)

0
P.i(i) = 7TS¢/ €-(1)Lo(T;)do pour un élément de surface, (IV.8)
0
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ou V;, S; désignent respectivement le volume ou la surface de I'élément i, 7, () le coefficient
d’émission relatif aux conditions thermochimiques de la cellule 7 et €,(i) 1’émissivité de
I’élément de surface ¢ caractérisé par une température 7;.

Ensuite, le nombre de rayons (tirs) total N (fixé par l'utilisateur) est réparti sur 'en-
semble des éléments (de volume ou de surface). Cette répartition est réalisée selon 1'une des
deux meéthodes suivantes : soit le nombre de tirs NN; pour chaque élément 7 est évalué au
prorata de son émission ¢.e. avec la relation :

Pemi (Z)

> Pli)

élément i/

N, = N, (IV.9)

soit la répartition des tirs est uniforme telle que N; = N/Nejem, Vi, 0l Nejer, €st le nombre
total d’éléments.

Une double boucle est alors effectuée sur tous les éléments ¢ et sur tous les tirs affectés
a chaque ¢élément . Chaque tir est caractérisé par un point de départ dans 1’élément ¢,
une direction, une puissance, et un nombre d’onde. Ces grandeurs sont déterminées de la
maniére suivante :

- Le point d’émission E de chaque tir est choisi de maniére uniforme dans 1’élément
émetteur. Pour un élément de surface (qui peut étre de nature quelconque), 1’élément est
tout d’abord découpé en triangles, puis un triangle est tiré suivant une loi de probabilité
pondérée par la surface. Le point est alors tiré de maniére uniforme dans ce triangle. Pour
un élément de volume, la méthodologie est identique. L’élément est d’abord découpé en
tétraeédres puis le point est tiré de maniére uniforme dans I'un des tétraédres choisi préala-
blement suivant une loi de probabilité pondérée par le volume.

- La direction du rayon est déterminée avec deux angles 6 (zénith) et ¢ (azimut) cal-
culés de maniere aléatoire a partir de deux parameétres Ry et Ry tirés uniformément dans
I'intervalle [0,1]. Pour un élément de volume, les angles sont définis par :

0 = arcos(l —2Ry) (IV.10)
6 = 2rR,, (IV.11)

dans le repére général de la géométrie. Pour un élément de surface émettant de maniere
isotrope, les angles sont définis par :

0 = arcos(r/Ry) (IV.12)
6 = 2rR,, (IV.13)

dans un repére local au point d’émission ou la direction zénithale est la normale a la paroi.

- Tous les rayons émis par un élément ¢ transportent une puissance identique qui vaut
P! . /N; (ceci permet de conserver I’émission de I’élément).

- Enfin, pour déterminer le nombre d’onde o; & affecter au rayon, on construit la pdf
P'(0) basée sur I'émission de 1’élément 7. Cette pdf est définie par :

Mo (1)do

Pi(o)do = —27—
( ) fo+oo %(i)dg

pour un élément de volume (IV.14)
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€ (1) LS(T)do

I e () Le(T)do

P'(0)do = pour un élément de surface (IV.15)

La fonction de distribution cumulée de P'(o) conduit a définir le paramétre R, :

ot gt : D d
R,, = / P'(o)do = w pour un élément de volume (IV.16)
0 fo No(i)do
o 7 e, (i) L3(T)d
R,, :/ P'(o)do = RO: (Z) -(1)do pour un élément de surface. (IV.17)
0 fo €r (1) Le(T)do

Le tirage de oy est effectué en choisissant R, uniformément dans 'intervalle [0,1]. Ce type de
tirage permet de prendre en compte les zones spectrales les plus émettrices et de conserver
I’émission de chaque élément.

Une fois ces différents paramétres déterminés pour un tir, on construit le chemin optique
du rayon dans la direction choisie. [’absorption de la puissance du tir est traitée de maniére
déterministe. Dans chaque cellule traversée, le rayon dépose une fraction de sa puissance
initiale en fonction de la transmission de la cellule. Suivant les notations de la figure TV.1
qui représente un chemin optique d’'un rayon indicé n émis depuis la cellule ¢ au point M,;,
la puissance déposée lors du k*™¢ passage dans la cellule j est égale & :

Pomi(7) T

Paps(1,4, J k) = — = (Tor(Satas = 05,-) = Tor(Shtas = Sa5,)) [T =€), (1V.18)

r=1

ott M, — et M, + sont les points d’intersection de la cellule j avec le rayon n pour le k*me
passage et =,;, le nombre de réflexions subies par le chemin optique entre M,; et M,;, —
(sur des parois d’émissivité €,,,). A noter que les transmittivités dans cette expression ne

sont relatives qu’au milieu gazeux.

Lors de la k%™ intersection du rayon avec un élément de surface j, la fraction de la
puissance, transportée par le rayon n, absorbée par j est donnée par :

Tou(Sat = Sat,, )00, () [] (1 = €nr) (IV.19)

r=1

Pomi(7)

Pabs(naiaja k') = N

oll ay,(j) désigne 'absorptivité de I'élément de surface j et Z,;, désigne le nombre de
réflexions subies par le rayon n avant d’atteindre M, .

réflexion(s)

cellule i cellule j rayon n
X | | >

FiGc. IV.1: Chemin optique d’un rayon n émis de la cellule i au point My;.

Le chemin d’un rayon est construit cellule par cellule (avec réflexion(s) le cas échéant)
jusqu’a ce qu'un critére d’extinction soit atteint. Ce critére est basé sur la puissance trans-
portée par le rayon. Lorsque celle-ci devient inférieure a un certain seuil, la puissance
restante est supposée totalement absorbée par la cellule suivante.
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Une fois les chemins optiques tracés pour tous les rayons de toutes les cellules, la puissance
radiative volumique pour chaque cellule 5 s’obtient & partir des sommes suivantes :

nj
1 Netem N NPGSS

PR(]) = VJ ; ; ; Pabs(n7i7j7 k) - Pemz(]) ) (IVQO)
oll N;‘gss désigne le nombre de passages du rayon n dans la cellule j. Dans cette expression,
la premiére somme désigne une sommation sur tous les éléments du maillage (surface ou
volume). Pour les flux surfaciques, ils sont données par la méme relation en remplagant V;
par S5, j désignant alors un élément de surface.

L’algorithme décrit ci-dessus correspond a une approche de Monte Carlo classique appe-
lée Forward Method (FM) dans la littérature [149]. Le code ASTRE dispose d’autres mé-
thodes reposant sur le principe de réciprocité. Le lecteur est invité a se référer a [149, 151]
pour plus d’informations sur ces méthodes qui sont utilisées pour des milieux & ’'ETL. Dans
le cadre de nos applications (milieux hors ETL), les développements et la mise en ceuvre
de ASTRE ont été réalisés avec 'approche FM.

Par ailleurs, on notera que le code ASTRE est un code parallélisé sur le nombre de tirs
effectués. Ceci permet de réaliser un nombre important de tirs répartis par paquets sur
différents processeurs et d’obtenir ainsi des écarts types sur les résultats conformément a la
relation suivante [147] :

1 & )
"=\ EED Z:; [U(N;) — U(N)]?, (IV.21)
avec la moyenne
U(N) = % Z T(N;), (IV.22)

ol E est le nombre de paquets, N le nombre total de tirs, N; le nombre de tirs affecté au
i®M¢ paquet, et W(N;) 'estimation statistique d’une grandeur ¥ obtenu avec N; tirs.

IV.4 Implémentation du modéle approché de rayonne-
ment dans le code ASTRE

Le fonctionnement du code ASTRE a été décrit dans la section précédente pour un
modéle de propriétés radiatives utilisant une approche raie par raie. Cette modélisation
n’étant en réalité pas praticable pour traiter tous les processus radiatifs dans le cadre
de rentrée atmosphérique, on utilise des modéles simplifiés de propriétés radiatives. Ces
modéles requiérent une formulation adaptée de I’équation de transfert radiatif. Dans les
travaux de Soubrié [10], pour étudier les transferts radiatifs dans les écoulements (non ionisés
a 'ETL) de rentrée atmosphérique martienne, un modéle statistique a bandes étroites
(MSBE), développé par Riviére et al. [96] pour traiter le rayonnement des espéces CO et
C'O, dans l'infrarouge, a été implémenté dans le code ASTRE. Dans le présent travail, nous
avons implémenté le modéle hybride de rayonnement (MSBE pour les systémes moléculaires
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optiquement épais, approche raie par raie pour les raies atomiques et box model pour les
autres contributions) développé dans le chapitre III pour les plasmas ionisés et hors ETL
de rentrée terrestre. Ce travail s’est basé sur celui réalisé pour 'implémentation du MSBE
martien [10] mais a été cependant rendu plus complexe compte tenu de la diversité des
processus radiatifs mis en jeu pour les plasmas d’air ionisés, de 'aspect hors équilibre de
I'écoulement (nécessitant une formulation spécifique de PETR (cf. chapitre II), et de la
modélisation hybride des propriétés radiatives basée sur des modéles de bandes et une
approche haute résolution.

IV.4.1 Formulation de 'ETR

Dans le cadre de la modélisation hybride développée dans le chapitre III, la luminance
provenant du milieu peut étre décomposée en trois parties suivant le type de contribution (en
émission). On distinguera : (i) les systémes électroniques moléculaires optiquement épais,
(i) les systémes électroniques moléculaires optiquement minces et les continua, et enfin (iii)
les raies atomiques. Les expressions des luminances exposées dans ce paragraphe s’appuient
sur la formulation de 'ETR donnée dans les sections II1.3 et I11.6.1. Elles correspondent
au traitement par bande spectrale du deuxiéme terme du membre de droite de la relation
IV.2 dans le cas ott My est un point du volume. De la méme maniére que précédemment,
on se place dans le cadre de parois opaques a émission isotrope.

On considére un chemin optique partant du point M, selon la direction u’ jusqu’au point
M selon u subissant un nombre = de réflexions sur des parois d’émissivité €,, (r étant le
numéro de la réflexion). Ce chemin est noté (spg,, w0 ;su, ).

La contribution des systémes électroniques moléculaires optiquement épais étant traitée
avec un MSBE, la luminance d’un systéme j moyennée sur une bande spectrale Ao s’écrit
au point M :

AJ

————Ao —Ac
—Ao SMopi(s')  Ori (s — su) y
L (M,u):/ - ”7—3
SMy

= —AU
o (s) ol | s U I (IV.23)
J'#J r=1

Pour une contribution j traitée avec un box model (continua et systémes électroniques
optiquement minces), la luminance s’écrit :

EAU(M u) :/ H7'7 (8" — spr)ds’ H —529) (IV.24)
SMy

et enfin pour les raies atomiques qui sont traitées en raie par raie, la luminance monochro-
matique d’une raie j s’écrit :

) SM Ao E
L7 (M, u) :/ ()T (s — sar) TJA (8" — sp)d H —&2) (IV.25)

SMy ' #at.

ot 72 désigne la transmittivité de toutes les raies atomiques (at).

Dans ces relations, lorsque I'indice j ou j' désigne un systéme électronique moléculaire
optiquement épais, la transmittivité associée a cette contribution est calculée & partir du
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MSBE développé dans le chapitre III tel que :

—Ao

77 (8" — s) = exp (—%(5' — S, J, b)) , (IV.26)

ot 'entier b désigne le numéro de la bande spectrale Ao et,

%(s’ — 5,5,0) = klluev1— Q2 (IV.27)

J

avec

T(S/ - S7j> b) =

A b ]7b va A 3 1 .
Les parameétres e, k;eq, Do, € ﬁLeq sont définis comme suit :

Ueq = /,SSU(S”)p(S”)ds” (1V.31)
ki = uleq /:x(S”)p(S”)k‘j”’(S”)dS” (IV.32)
B = g L s av.33)
Bp., = kgbblueq / /sw(S”)p@”)k"”’(s”) B (s")ds", (TV.34)

et la fonction F est définie comme :

2

+oo —
E(y) = / 1+ye ——adt. (1V.35)

Les paramétres k70, ﬁ};’b et 6351’ sont calculés pour la contribution j, pour toutes les cel-
lules traversées, par interpolation des paramétres du modéle MSBE qui ont été tabulés en
températures et par bande spectrale.

Dans le cas ou j ou j' désigne un systéme optiquement mince ou un continuum, la
transmittivité se calcule plus facilement avec ’expression suivante :

;AU(S’ — §) = exp (—/ EAU(SH)dSH> : (IV.36)
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Et enfin pour les raies atomiques pour lesquelles on utilise une approche raie par raie, la
transmittivité 72¢ dans la relation IV.25 est égale a :

798" — s) = exp (—/ /ﬁﬁt(s”)ds”) : (IV.37)

ol k% désigne le coefficient d’absorption monochromatique des raies atomiques.

La transmittivité des raies atomiques dans les produits des transmittivités qui apparait
dans les relations IV.23 et V.24, est calculée suivant I’expression moyenne suivante :

— Ao 1 5
TgtA (8 — s) = A_U/ exp (—/ /{Zt(s”)ds”) do. (IV.38)
Ao s’

En insérant les relations IV.23, IV.24 et IV.25 dans 'expression IV.1 et sans oublier la
contribution des frontiéres, on obtient par analogie & la relation IV.5, la puissance radiative
volumique en un point M dans le cadre de 1'utilisation du modéle hybride de propriétés
radiatives :

PR(M) = PR (M)— PR (M), (IV.39)

a emi

ou PR (M) et PR (M) sont les puissances absorbée et émise au point M. La puissance
PR (M) est décomposée en quatre parties : (i) la puissance absorbée provenant des rayons
émis par les frontiéres Pm (M), (ii) la puissance absorbée provenant des rayons émis par les
contributions traitées en MSBE P7s¢( M) (ces contributions sont indicées msbe), (iii) celle

provenant des rayons émis par les contributions traitées en box model P¥(M) (indicées

box), et (iv) celle issue des rayons émis par les raies atomiques P4 (M) (indicées at).

Pour ne pas alourdir les expressions des puissances avec la prise en compte des réflexions
(qui ne présente pas de difficultés de fond), on considérera dans la suite de cette sous-section
que les parois sont des corps noirs. On notera cependant que le code ASTRE peut traiter les
réflexions de maniére spéculaire ou diffuse. Les rayons sont alors partiellement absorbés lors
de leur impact sur un élément de surface puis réorientés (si le rayon a assez d’énergie) vers
le milieu suivant une direction dépendant du type de réflexion. Les corrélations spectrales
entre luminances incidente et partante sont prises en compte de facon naturelle puisqu’on
connait '« histoire » du rayon.

Sous cette considération, les puissances PU™ (M), Pmste(M), PX(M) et P4 (M) s’ex-
priment comme suit :

— Ao
piny = Y Ao / T (T

band. Ao

[8 (H] EAU(SMO - s))
0s

] dQ.  (IV.40)
s=sn

C )0 (07 = s) pp e
msbe s T § =S R0 /
= S a0 | B R (Fom A 7 ) o] an

msbe jband. Ao J'#j
(IV.41)

Pii(M)=3 > Ao / [— / s ngmjlga;f(s,_)s))ds’] dQ (1V.42)

box jband. Ao SMy
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—Ao
+o0 d(r(s — s ' Zat 70 (s — )
won-3 [ [ [ w0 ]

at j
(IV.43)
otl le point M est le point de paroi a 'origine du rayon incident en M dans df2.
La puissance absorbée est donc la somme de ces quatre contributions :
Py (M) = Pyl (M) + Py (M) + Pyt (M) + Py (M). (IV.44)

Concernant la puissance émise au point M d’un élément de volume, on peut I’écrire
suivant la méme décomposition comme :

PR (M) — Pmsbe<M) Pbom (M) Pat (M)

emi ema eme emsi

- | XY WD Y S F0 A Y

msbe jband. Ao box jband. Ao at j

(IV.45)

ot Y7 est I'intensité en émission de la raie atomique j.

En ce qui concerne les flux pariétaux, le terme d’émission est identique a celui de 1'ex-
pression IV.6 et le terme d’absorption est égal au terme PX (M) (donnée dans la relation
IV.44 en enlevant la dérivée partielle par rapport a I'abscisse du point M dans les expres-
sions V.40 a TV.43 qui correspond au dépot au point M), multiplié par Pabsorptivité de la

paroi.

IV.4.2 Méthodologie numérique

On décrit dans cette section la méthodologie adoptée pour implémenter dans une mé-
thode de Monte Carlo les grandeurs formulées dans le paragraphe précédent (i.e. puissances
volumiques et flux radiatifs). De maniére globale, la méthodologie reprend les grandes étapes
décrites dans la section IV.3.2, mais I'utilisation d'une modélisation hybride des propriétés
radiatives (modéle de bandes et approche raie par raie) a demandé certains développements
spécifiques. Ceci étant, I’étape finale qui consiste & sommer pour chaque élément de surface
et de volume les puissances absorbées et émises pour déterminer le champ de puissance et
les flux radiatifs reste cependant rigoureusement la méme (cf. relation IV.20 pour le champ
de puissance).

IV.4.2.1 Répartition initiale des tirs dans les éléments de volumes et de
surfaces

On cherche a évaluer les puissances et les flux radiatifs en simulant un nombre N de tirs
au sein de la géométrie. Compte tenu des résultats obtenus dans le chapitre II concernant
les luminances incidentes a la paroi d’un engin de rentrée a trés haute vitesse, les processus
lié-lié moléculaires (mol), lié-lié atomiques (at) et les continua (cont) contribuent chacun
(plus ou moins suivant le point de trajectoire) a I’échauffement de la paroi. Pour s’assurer
de faire émettre ces trois types de contribution, la premiére étape de 'algorithme consiste



IV. . Implémentation du modéle approché de rayonnement dans le code ASTRE 179

a répartir le nombre de tirs NV entre les trois types de processus sans oublier 1’émission
des frontiéres (lim) en particulier celle de la paroi qui peut étre significative lorsque la
température surfacique de I'engin devient élevée. Pour ce faire, on détermine au préalable
les puissances émises par les atomes P% . les systémes moléculaires P, les continua P

emai)’ ema ? eme
et les frontiéres Plm

ou T; et S; désignent la température et 1'aire de I’élément de surface ¢, L¢,

PR, = ) Poi)= ) 4xVi ) Ti(i) (IV.46)
cell. i cell. © at j

prol SoPrdiy=> 4xVi Y Y 9i(i) 2 Ao (IV.47)
cell. i cell. i mol j band. Ao

peont dopetiy =Y "4xvi Y > (i) % Ao (IV.48)
cell. i cell. 1 cont jband. Ao

Plhi = Y P =Y 7S Y @A"Lz% (T Ao, (IV.49)
lim lim. @ band. Ac

_(T;) la luminance

d’équilibre a la température 7; au centre de bande o,,. Le détail des calculs des coefficients
———Ac

d’émission 77 (i)

la section 1V.4.3.

et des intensités en émission des raies atomiques Y7 (4) sont indiqués dans

Ensuite, on affecte un nombre de tirs N%™ pour les frontiéres suivant la relation :

) Plzm
lem _ emi N. IV.
P+ Pegit 4 P (V50

On ne prend pas en compte la puissance des atomes car elle est généralement bien supérieure
a toutes les autres a cause des raies atomiques trés intenses dans le VUV.

Pour les autres contributions, on répartit d’abord les tirs suivant :

N = qgu(N — N (IV.51)
NmOl = Oémol(N - lem) (IV52)
Neont acont(N _ Nlim), (IV53)
avec
Qgt + Qmol + Qeont = 1. (IV54)

Les trois coefficients agug, o €t Qeone sont choisis par 1'utilisateur (par défaut, ils sont
égaux a 1/3). Ensuite, on affecte un nombre de tirs N a chaque élément de surface ou
de volume i pour chaque type de processus (proc) au prorata de 1’émission selon :

e __PI()

X P ()

ou l'indice proc désigne les indices mol, at, cont et lim.

NPree, (IV.55)

IV.4.2.2 Traitement d’un rayon

Une fois le nombre de rayons réparti, on traite d’abord les rayons émis par les éléments
de volume en effectuant une triple boucle : la premiére sur les trois processus (mol, cont
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et at), la deuxiéme sur tous les éléments de volume, et enfin la derniére sur le nombre de
rayons affecté pour le type de processus et la cellule traités. Pour le traitement des surfaces,
une double boucle (sur les éléments puis sur les rayons) suffit. Pour chaque rayon, un point
de départ et une direction sont déterminés de la méme maniére que celle indiquée dans la
section IV.3.2 sur la description générale du code ASTRE. La puissance transportée par le
rayon dépend du type de processus et de I’élément émetteur, et vaut PP (i) /NI, Ensuite,
le choix de la bande spectrale (ou du nombre d’onde) et le traitement de 1’absorption
(en MSBE, box model ou raie par raie) , dépendent, au vu des relations IV.41 & 1V.43,
du systéme qui émet. On présente ci-dessous les algorithmes employés pour traiter les
rayons émis par les trois types de processus (mol, cont et at) en présentant a chaque fois
le traitement de I'absorption par les éléments de volume. Pour alléger les expressions, on
considére, sauf mention contraire, que les éléments de surface sont des corps noirs. Le dernier
paragraphe est consacré aux rayons émis depuis les frontiéres (lim). On ne parlera pas dans
cette section de 'absorption par les éléments de surface qui ne présente pas de difficulté
supplémentaire par rapport au traitement de ’absorption en volume.

Systémes moléculaires

Les systémes moléculaires sont traités en modele de bandes. On aborde successivement
pour ce type de processus le choix du systéme émettant, celui de la bande spectrale et enfin
le traitement de ’absorption. Les expressions données sont relatives & un élément de volume
¢ pour un rayon indicé n.

- On choisit le systéme émettant (indicé isys) parmi les systémes moléculaires selon une
pdf de I’émission de ces systémes. Ce choix est réalisé en inversant la relation suivante :

;fsgi Pekml (2)

Riys = Sal o (IV.56)
! k:ll Pekmz (2)
avec Ao
PE(iy =Y Phi(i)y= Y 4xVip*(i) " Ao, (IV.57)
band. b band. b

et Rf,,, un nombre généré aléatoirement de facon uniforme dans I'intervalle [0,1] pour le

ni®me rayon. L’inversion consiste simplement & déterminer 'indice isys tel que
isys—1 pk . 1SYs pk .
k=1 Pemi@) n k=1 Pemi (Z)

l . — ] 1 N
ZL:O1 Pk () e 7121:01 Pekmi(@)

emsi

(IV.58)

- Le choix de la bande spectrale indicée ib est effectué a I'aide de la pdf de I’émission des
bandes du systéme sélectionné. La relation a inverser est alors la suivante :

ib isYs,b -

n = PerrzLJi 7 (Z)

ib — bljl:il‘ Pisys,b N (IV59)
b=1 emi ( )

ou R} est un nombre également généré aléatoirement de fagon uniforme dans l'intervalle

10,1].

- Le traitement de I’absorption (i.e. la détermination de la puissance déposée dans chaque
cellule traversée) dépend du systéme moléculaire isys émettant sélectionné : soit ¢’est un
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systéme optiquement épais traité alors en MSBE, soit c¢’est un systéme optiquement mince
traité alors en box model. On expose dans ce qui suit la procédure utilisée dans chacun des
deux cas.

e Cas d’un systéme optiquement épais :

Pour bien comprendre les expressions utilisées pour traiter un systéme optiquement
épais, nous nous plagons dans un premier temps dans le cas monochromatique. De
maniére analogue a I’équation IV.18, la puissance déposée dans une cellule j lors du
k*me passage d’un rayon n émis (de maniére monochromatique en o) par un systéme
moléculaire isys optiquement épais depuis le point M; de la cellule ¢ s’écrit comme
suit en prenant la notation de la figure IV.1 (page 173) :

P ik _ Pg’?n(;l(i) 1S8YS 8
abs(na Z’]? ) - Nmol TO’ (S]V[,” - SMnjk—) H TG’ (SMni - SMnjk—)
( 1SF1SYS
_le'sys(SMni - SMnjk+> H T;'S(SMnl - SJ\/[71,jk+) :
1SF1SYS

(IV.60)

Le traitement par bande spectrale d’un systéme optiquement épais doit tenir compte
du fait que son émission est spectralement corrélée avec sa transmission. Les processus
radiatifs entre systémes étant supposés par ailleurs décorrélés (cf. §111.3.2), nous avons

montré dans la section I11.3.2, que pour un systéme, le rapport 7, /k, est décorrélé du
—Ao
produit k,7, (= 07,/0s). Cette décorrélation permet d’écrire également que n/k =~

727 JRA (cf. §111.4.3.1). A partir de ces résultats et compte tenu de I'expression IV.47
de la puissance émise en mince, on peut écrire Pys(n, i, j, k) pour une bande spectrale
Ao suivant expression (analogue a la relation IV.41 sous forme discréte) :

Pmol( ) 1 a isysAU( )
‘(1 T S — SM,,. _ —Ao
.. . emsi ik s
Pabs<n7laj7k) T Nmol ————=Ao ds H T <5Mm' - SMnjk—)
i K'Y (Z) s=say 1sF£isys
———Ao
otisys ™ (s — sy, ) —Ao
— 9 Ikt T (SMfm- — SMnjk+) (IV61)
S LT
s=snr,, 18F£18Ys
cellule i
My My | cellule j | rayonn
I I x I I I I =
M, - )

FiG. IV.2: Chemin optique d’un rayon n émis de la cellule i au point Mpy;.
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En prenant les notations de la figure IV.2, on peut faire 'approximation :

——A ——A —A
Orisys U(g R SMnjk) N Tisys U(SMmAL — SMnjk) — Tisys U(SMHF . S]V[njk)
~ ’

0s 5S<Mm)

S:SMni

(IV.62)
ott s(My;) = Swm,,, — Sum,,_- Cette approximation peut étre insérée dans la relation
IV.61 afin de la discrétiser en remplagant M,;, par M,;, _ et M,; .. Elle est valable si
1-— WAU(SMM_ — SMpy) misys(i)Agés(Mm); autrement dit si le systéme isys est
optiquement mince dans Uintervalle ds(M,,;). En pratique, pour s’assurer de la validité
de cette hypothése, la distance ds(M,,;) est prise égale & 107° m. Dans ces conditions,
on obtient la relation discrétisée suivante :

. PG 1 —A A
Pabs(nv 4, k) = X;ZLEZ) ——Ao [ <7-28y8 U<S]V["i+ - SM,iji) — TU8Ys G(SM,”; — SMnjk*)>
R 0s(My)
—Ao
X 7-25 (SMni - SMnjk—)

1SF1SYS

isysAU isysAU
- T (SM7Li+ - SMnijr) - T (SM,,”, - S]\/[nijr)

T EAU(SMMHSMW)]. (IV.63)

18F£18Ys

Dans le cas ot les réflexions sont prises en compte et en sommant sur tous les passages
du rayon n dans la cellule j, la puissance déposée dans la cellule j s’écrit :

nj
Npass

P prrTr
) [(T (8May = SMyy) = TV (Shpin = SM"J'k*)>

Ao
0s(M,;) k=1
—Ao
X H 7—’65 (SMni - sMnjkf)

1SF£1sYs

Pmol (Z) 1

emi

Nmol 1SYSs

Pabs(naiaj> =

isysAJ isysAa
- T (S]\/[ni+ - SM'rij+) =T (SM'rLif - SMan+)

njg

< TT 7 (san, ﬁsMW)] H(1—@Ao)}, (IV.64)

18F£18Ys r=1

N niq s o» N e ,o.
ou Npd . désigne le nombre de passages du rayon n a travers la cellule j. =,;, désigne le

nombre de réflexions que subit le rayon n avant d’atteindre pour la k%™¢ fois la cellule j.
e Cas d’un systéme optiquement mince :

On n’a pas besoin de considérer de corrélations spectrales entre ’émission et la trans-
mission de ces systémes. La relation IV.60 peut étre directement utilisée par bande
spectrale en décorrélant tous les processus radiatifs. Suivant la méme notation expo-
sée dans le paragraphe précédent, la puissance déposée dans ce cas dans une cellule j
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s’écrit (la relation IV.42 étant sa forme intégrale) :

o pmol(; —A —A
Pabs(na 1,7, k) = ;\%Lgl) |:H7-zs O(Sl\lm - S]\/[njkf) - HTZS U<5Mm~ - SMnjk+> .
1

s s
(IV.65)
Dans les relations IV.63 et IV.65, les transmittivités des contributions traitées en modéle
de bandes (MSBE ou box model) sont calculées a partir des relations IV.26 et IV.36 dis-
crétisées sur les différents trajets a considérer. Les paramétres utiles (paramétres du MSBE
et coefficients d’absorption) sont calculés, pour chaque élément traversé, par interpolation
de paramétres pré-tabulés sur une grille de températures (cf. chapitre I1I). Plus de détails
sont données dans le paragraphe 1V.4.3.

Pour la contribution des raies atomiques a ’absorption, la transmittivité moyenne sur
Ao des raies atomiques ne peut étre calculée de maniére déterministe a cause du temps
CPU important que prendraient des calculs systématiques de spectres atomiques et de
transmittivités moyennes. Pour pallier ce probléme, la solution qui a été retenue est de
mettre en oeuvre la relation suivante :

WAO'(S/ _ 3) ~ Tgi(sl N 3) = exp — Z 'V‘;Z-i (k’)ASk s (IV66)

cell. k

traversees

ou K% (k) est le coefficient d’absorption monochromatique des raies atomiques pour les
conditions thermochimiques de la cellule £ et au nombre d’onde ¢* qui est un nombre
d’onde tiré uniformément dans la bande spectrale considérée. La grandeur As; désigne la
longueur parcourue par le rayon dans la cellule k. La précision de cette solution est donc
statistique. La procédure de calcul du coefficient d’absorption monochromatique k% (k) est
indiquée dans le paragraphe « Raies atomiques » ci-dessous.

Continua

Les continua étant également traités en modeéle de bandes (box model dans ce cas),
I’algorithme est similaire a celui décrit précédemment pour les systémes moléculaires en ce
qui concerne le tirage du systéme et de la bande spectrale. Ainsi le systéme isys et la bande
spectrale ¢b sont choisis successivement avec les relations IV.56, IV.57 et IV.58 appliquées
aux continua.

L’absorption est traitée exactement de la méme maniére que pour les systémes molé-
culaires optiquement minces discutés ci-dessus. La puissance déposée dans les cellules par
absorption est donc donnée par la relation TV.65 en remplagant le rapport P79 (i)/Nm!
par Pcont (Z')/Nicont'

ems
Raies atomiques

Le traitement des raies atomiques différe des deux autres cas car on utilise une modéli-
sation raie par raie plutot qu’'un modéle de bandes. Les raisons de ce choix sont discutées
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dans le chapitre III. Cependant, 'approche générale, qui consiste, pour les raies atomiques,
a déterminer la raie émettante puis le nombre d’onde qui caractérise le transport de la
puissance par un rayon, est conservée par analogie au tirage du systéme puis de la bande
spectrale pour les contributions traitées en modéles de bandes. On expose ici les procédures
mises en ceuvre pour choisir la raie et le nombre d’onde, et traiter 'absorption.

- Le tirage de la raie atomique émettante indicée i est effectué selon la pdf de I’émission
des raies de N, O, N* et O". Ceci revient a inverser la pdf cumulée donnée par la relation :

i TH()

R = St~y
ke TF(0)

(IV.67)

ou R est un nombre uniformément généré dans I'intervalle [0,1].

- Lors du tirage du nombre d’onde, on souhaite conserver statistiquement la densité
spectrale de I’émission de la raie qui s’écrit :

AnVimlr = P2 (i) £ (0 — oe,) (IV.68)

ol fiv’" est le profil Voigt, de la raie ir centrée en o, , calculé pour les conditions thermo-
chimiques de la cellule . Ce profil vérifie :

o0 )
V(o — 0, )do = 1. (IV.69)
0
Ce profil normalisé peut donc étre utilisé comme densité de probabilité pour sélectionner
le nombre d’onde o; en inversant la pdf cumulée suivante :

R = / V"o — o, )do, (IV.70)
0

oil R}, est un nombre généré aléatoirement dans I'intervalle [0,1]. Cependant l'inversion de
la relation TV.70 n’est pas triviale compte tenu de la formule non analytique du profil Voigt
(cf. équation I1.25). Pour pallier cette difficulté, nous avons choisi de tirer le nombre d’onde
suivant un profil Lorentz plus facile a inverser plutot qu’un profil Voigt. Ce tirage entraine
cependant une modification de la représentation spectrale réelle de la raie (autrement dit
on ne va pas répartir le nombre de tirs pour la raie en fonction de son émission spectrale
réelle). Pour tenir compte de cette modification, il faut mettre en place une procédure de
correction sur la puissance a affecter a chaque tir. Sachant que la puissance d’une raie
s’exprime comme :

+oo )
P =4V [T 0 - 0., o V)
0

en introduisant un profil Lorentz f"

3

dans cette expression, il vient :

Viir . 4
L0 o) e g e, (VT
fz‘ 7W(U - Ucz"r)

+00
%mwzmwA (i)

N L.r . , .,
ou le profil Lorentz f;""" est aussi caractérisé par

+0o0 .
o -0, )do = 1. (IV.73)
0
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Le tirage du nombre d’onde se faisant en inversant la pdf cumulée sur le profil Lorentz :

ot )
Rgt - / fiL’W(U - O-Ci'r')do-’ (IV74)
0
la puissance P .(i) est alors approchée par la relation statistique suivante :
at Vi
; . 47‘"/1 - ir /. f 7“n(o'tn — O¢; )
Pel:nz(z> ~ a TZT(Z) y r = ? (Iv'75)
i,fr nz:l fiL7 (Utn - Uc”)

ot Nf§, désigne le nombre de tirs réalisés pour la raie ir (toujours pour la cellule i) et oy,
est le nombre d’onde tiré par inversion de la relation IV.74. Or pour un nombre de tirs

suffisant, le nombre de tirs Ni‘ffr s’approche de sa valeur déterministe donnée par :
AT VX (4
N = —ag——— .( >th. (IV.76)
Pemi(z)
En insérant cette relation dans I’expression IV.75, on obtient :

at

. i,4r Pat (Z) fV,iT(O_tn — o, )
Poni(i) ~ s i (IV.77)
; N (0, — 00,

at (1) /N désigne la puissance initia-
lement affectée a chaque tir pour les processus atomiques lié-lié de la cellule 7. On constate
donc que pour conserver la représentation spectrale des raies lorsque l'on tire le nombre
d’onde suivant un profil différent du profil réel de la raie, il faut corriger la puissance du tir
émis (i.e. P2 (i)/Nf*) par le rapport des poids (profils) tel que :

ema
fz‘vyir(atn — 0¢,,) Pe%z(z)

fz'LJT(Otn_UCu-) Nt 7

On remarque que dans cette expression le rapport P%

P i(i,n) = (IV.78)

ott P (n,i) est la puissance corrigée qui est alors affectée au n'®™® tir relatif a la raie
atomique ¢r émettant depuis la cellule 7.

- Concernant ’absorption de la puissance transportée par le rayon dans chaque cellule
traversée, compte tenu de la relation IV.43, elle est traitée quasiment de la méme maniére
que les systémes moléculaires optiquement minces ou les continua. La puissance absorbée
dans une cellule provenant d’un rayon émis par des raies atomiques est donnée par la
relation TV.65 en remplacant la puissance P79 (i) /N par P (i,n). Pour le calcul de

la transmittivité monochromatiques des raies atomiques, on utilise également la relation
IV.66 (partie droite) avec o* = oy,.

Le calcul de la transmittivité des raies atomiques nécessite dans tous les cas le calcul de
coefficients d’absorption monochromatiques relatifs aux raies atomiques a un certain nombre
d’onde ¢* qui est suivant le cas : (i) tiré uniformément sur une bande spectrale (absorption
du rayonnement des systémes moléculaires et des continua par les raies atomiques) ou (ii)
tiré suivant un profil de raie (absorption des raies atomiques par les raies atomiques). Pour
chaque cellule 7, ce coefficient est calculé avec la relation :

certaines
raies at.

Keby= Y Y0 — o), (IV.79)
J

dans laquelle la somme sur les raies atomiques concerne :



186 Chapitre IV. Modélisation des transferts radiatifs

e dans le cas (i) les raies dont les positions sont contenues uniquement dans la bande
spectrale b traitée. En effet, des calculs tenant compte des raies atomiques contenues
dans la bande spectrale ¢b mais aussi dans les bandes adjacentes ont été réalisés. La
comparaison des résultats avec ceux réalisés avec seulement les raies de la bande b
n’a pas montré d’écarts significatifs. A titre indicatif, dans nos applications, ’absorp-
tion par les raies atomiques contribue a peu prés a 5-10 % de Iabsorption totale du
rayonnement émis par les systémes traités en bande.

e dans le cas (ii) les raies dont les positions sont contenues dans lintervalle |o., —
To,0c, + To| Ol 7, est une valeur fixée par I'utilisateur (par défaut r, = 100 cm=11).
On notera ici qu'il serait plus judicieux d’utiliser Uintervalle [0* — r,, 0" + r,| pour
déterminer les raies (voisines) considérées pour calculer I'absorption. Cependant, o*
étant un nombre issu d’un tirage aléatoire, ceci nécessiterait de déterminer les raies
voisines pour chaque nombre d’onde tiré ce qui est colteux en temps de calcul alors
que l'utilisation de Uintervalle [o., — 74,0, + T,| S’appuie simplement sur une pré-
tabulation des raies contenues dans le voisinage de chaque raie j, le voisinage étant
défini par o, & r,.

Frontiéres

Comme expliqué au début du paragraphe 1V.4.2.2, tous les rayons émis par un élément
) . ) ——Ao
frontiére 7 ont une puissance égale & PL (i) /N/™ avec P (i) = 75; 3, €(i) Ly (T)Ao.

ems emsi
Pour traiter ’absorption de cette puissance transportée par un rayon, on choisit de méme
que pour les systémes traités en modéle de bandes, une bande spectrale ib (qui caractérisera

le rayon n) au prorata de ’émission de I’élément de surface i avec la pdf cumulée :

i ——Ac °
R bb:1 E(Z) Lacb (TZ)
ib band. Ac —T~AC
e(t) Lg, (Ti)

b=1 Ocy,

, (IV.80)

ou o, est le centre de la bande spectrale indicée b. Les bandes spectrales considérées sont
les bandes du MSBE et du box model i.e. des bandes de 1000 cm™! entre 1000 et 200000
cm~!. L’absorption par les éléments de volume est traitée suivant la méme procédure que
pour les systémes moléculaires optiquement minces.

IV.4.3 Etapes et procédures numériques d’un calcul type

Un calcul type est constitué d’une étape d’initialisation (répartition spatiale des tirs)
et d’'une étape de calcul de transfert (traitement des rayons). Dans ce paragraphe, on
décrit d’'un point de vue numérique, les procédures de calculs réalisés lors de ces deux
étapes en spécifiant les données calculées, utilisées, ainsi que celles stockées, informations
indispensables pour évaluer la taille mémoire nécessaire pour effectuer un calcul.

La procédure de répartition des tirs s’effectue aprés la lecture du maillage, des champs
aérothermochimiques (températures et densités) ainsi que des paramétres des modéles de

IDes tests ont été effectués par la suite pour évaluer la sensibilité de ce paramétre sur des calculs de
transferts - cf. IV.5.4.2
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bandes (MSBE et box model). Toutes ces données sont stockées. A titre indicatif, les para-
métres tabulés des modéles de bandes représentent 122 Mo. La répartition des tirs nécessite
de calculer les expressions de P? ‘(i) (puissance émise par le processus proc dans 1’élément
géométrique i) données dans le paragraphe IV.4.2.1 pour tous les éléments i pour déterminer
et stocker N (nombre de tirs pour le processus proc pour I'élément i) et P2 (i) /N
(la puissance transportée par chaque rayon émis par I’élément ¢ pour le processus proc). Les
calculs réalisés dépendent du type de processus proc (mol, cont, at ou lim) et sont décrits

ci-dessous (hormis pour les frontiéres lim pour lesquelles les calculs sont triviaux) :

e Systémes moléculaires : le calcul de P79 (i) nécessite d’interpoler pour chaque sys-
téme moléculaire et pour chaque bande spectrale les coefficients d’émission réduits (cf.
expression I11.139) qui font partie des paramétres des modéles de bandes. Les coef-
ficients interpolés & deux températures sont éventuellement corrigés avec un facteur

de correction (pour Iémission) CY (i) (rapport de populations électroniques n/, /7,

- cf. expression II1.129) pour tenir compte d’une température du mode électronique

des particules différente de celle de vibration. Les facteurs de correction (C? (i)) sont

stockés sur tout le maillage (cellule 7) et pour tous les systémes moléculaires (indice

j) car ils sont susceptibles d’étre utilisés pour construire les pdf des émissions lors du

tirage des systémes et des bandes spectrales. En vue de faire du transfert, des facteurs

de correction (C7, (7)) pour corriger les coefficients d’absorption sont par la méme

occasion calculés et stockés (cf. expressions I11.135 et I11.136).

e Continua : la procédure est quasiment identique au cas précédent pour calculer P (7).

La seule différence est qu’il n’est pas nécessaire de calculer les facteurs de correction
C7i(i) et €7, (i), mais seulement les facteurs de déséquilibre x;(i), pour les conti-
nua dépendant du déséquilibre chimique (indice j). Ces facteurs dépendent, suivant
le cas, de fonctions de partition atomiques ou moléculaires. Ces fonctions de partition
sont calculées par interpolation de fonctions de partition pré-tabulées & deux tempéra-
tures pour les diatomiques, et & une température et un rayon Debye pour les atomes.
Les valeurs obtenues de X?eq(i) sont stockées sur tout le maillage pour 'ensemble des
continua dépendant du déséquilibre chimique.

at (i), nous calculons et stockons toutes les intensités
en émission des raies sur tout le maillage. Ces calculs font appel & des données spec-
troscopiques issues de la base HTGR[89] et des fonctions de partition. Les intensités
des raies en absorption sont par la méme occasion calculées et stockées (données utiles
pour le transfert).

e Raies atomiques : pour calculer P%

Ensuite, pour traiter les rayons, on affecte & chacun d’eux un systéme (ou une raie) et une
bande spectrale (ou un nombre d’onde) comme indiqué dans le paragraphe précédent. Ces
affectations sont réalisées a partir de tirages aléatoires uniformes sur les pdf cumulées (des
émissions des différents processus) qui sont calculées et stockées pour une cellule émettrice
donnée. Ces pdf sont construites avec les mémes données que celles utilisées précédemment
pour la répartition des tirs. Le cas particulier du choix d’un nombre d’onde pour les raies
atomiques requiert en plus des calculs de largeurs et de profils. Les données relatives aux
calculs des largeurs collisionnelles sont issues de la base HTGR [89] et sont stockées pour
toutes les raies pour la condition thermochimique de la cellule émettrice.

On détermine ensuite les transmittivités de tous les systémes susceptibles d’absorber une
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fraction de la puissance du rayon (ceci dépend de la bande spectrale ou du nombre d’onde
affecté au rayon). Pour les systémes traités en box model (continua et systémes moléculaires
optiquement minces), ceci revient & déterminer par interpolation les coefficients d’absorp-
tion réduits (paramétres préalablement stockés pendant la phase de lecture initiale), pour
chaque cellule traversée, avec une éventuelle correction avec les facteurs Cgbs(i) pour les
systémes moléculaires optiquement minces ou les facteurs x;“(i) pour les continua dépen-
dant du déséquilibre. Pour les systémes traités en MSBE, la procédure est la méme que
pour les systémes moléculaires minces avec en plus I'interpolation a deux températures des
paramétres de chevauchement de raies (0p, (1) pour tenir compte des corrélations spec-
trales. Pour les raies atomiques, leur transmittivité est déterminée a partir de calculs de
spectre réalisés pour chaque cellule traversée et pour un seul nombre d’onde. Ces calculs
font intervenir des calculs systématiques de largeurs et de profils spectraux.

Compte tenu de toutes ces procédures, la place mémoire nécessaire a un calcul peut étre
évaluée de maniére approchée avec la relation suivante qui dépend du nombre de cellules
du maillage (nee) :

Place mémoire = (200 + 5.10 *n ) Mo. (TV.81)

Pour un nombre élevé de cellules, la place mémoire devient rapidement prohibitive (5.2 Go
par exemple pour un maillage de 10° cellules). Ceci est en grande partie dii au stockage
des intensités des raies atomiques sur tout le maillage. Sans ce stockage, la place serait
approximativement de (200 + 5.10n.y;) Mo, soit 700 Mo pour 10° cellules.

IV.5 Validation sur une configuration plans tangents

Pour valider I'implémentation dans le code ASTRE de la modélisation hybride des pro-
priétés radiatives ainsi que les différentes procédures de traitement statistique des processus
radiatifs, des calculs de puissances et de flux radiatifs ont été réalisés dans une configuration
plans tangents et comparés a des résultats obtenus avec la méthode de lancer de rayons en
utilisant également la modélisation hybride. La géométrie de la configuration utilisée est
schématisée sur la figure IV.3. La paroi et I'infini amont sont considérés comme des murs
plans infinis paralléles séparés par des couches homogénes (M;, M; 1) de plasmas qui sont
contenues entre des plans paralléles a la paroi. Cette configuration a été réalisée a partir
de maillages et de champs aérothermochimiques correspondant aux données et résultats de
calculs du cas d’épreuve FIRE II avec le code CelHyo2D (décrit dans I'annexe B) le long
de la ligne d’arrét (cf. section 11.3.1). On souligne que ces calculs CFD ont été réalisés par
Soubrié [10].

IV.5.1 Champs aérothermochimiques

Dans le cadre de la thése de Soubrié [10], 'écoulement autour de la sonde FIRE II a été
simulé en 2D axisymétrique avec le code CelHyo2D pour plusieurs points de trajectoire. Ce
code est brievement décrit dans I’annexe B. On reporte briévement ici les résultats, utilisés
par la suite, obtenus pour trois points de trajectoire dont les conditions sont indiquées dans
le tableau IV.1.
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couches homogenes
Choe

plan plan
infini - M .
amont ” 1 paret

#

Ecoulement

Fic. IV.3: Géomélrie de la configuration plans tangents.

TAB. IV.1: Conditions de vol de la sonde FIRE Il pour trois points de trajectoire.

Temps [s] 1634 1643 1648.5
Altitude [km]  76.42  53.04  41.23
Vitesse [km/s] 11.36 10.48 7.96

Densité [kg/m3] 3.72E-5 7.80E-4 3.40E-3
Too|K] 195 276 260
Tparoi K] 615 640 540

TAB. IV.2: Données des maillages pour le cas d’éprewve FIRE II issus de Soubrié [10].
Point de vol [s] Rayon de Nombre de Taille de 17 maille |m|

nez [m| cellules  (direction longitudinale)
1634 0.935 35 %X 73 0.025
1643 0.805 33 x 103 0.040
1648.5 0.720 35 x 87 0.025

Les calculs ont été réalisés avec une approche multi-température pour décrire le déséqui-
libre thermique de I’écoulement. Pour traiter le déséquilibre chimique, le modéle cinétique
utilisé s’appuie sur le schéma réactionnel de Park [68] et tous les calculs ont été réalisés
avec une condition de non catalycité a la paroi.

Concernant d’autres aspects de la modélisation physico-chimique mise en ceuvre, ces
calculs reposent sur des modéles relativement simplifiés dans la mesure ot : (i) les termes
de conduction thermique et de diffusion reposent sur I’hypothése de nombre de Prandtl et de
Lewis constants et égaux respectivement a 0.72 et 1.2, (ii) seuls les termes d’échanges V-T et
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Fi1G. IV.4: Maillages correspondant aux trois boucliers thermiques de la sonde FIRE II [10].

e-T sont pris en compte, et (iii) le couplage chimie/vibration n’a pas été pris en compte, ce
qui revient & considérer que la température d’activation des réactions de dissociation /recom-
binaison est supposée égale a la température de translation des particules lourdes et que
I'énergie de vibration perdue ou gagnée lors des dissociations/recombinaisons est égale a
I’énergie de vibration moyenne de la molécule. Cette modélisation simplifiée des processus
physico-chimiques peut étre améliorée avec 1'utilisation de certains modéles de relaxation
et de couplage chimie/vibration implémentés dans le code CelHyo2D (cf. annexe B). Ceci
dépasse le cadre du travail rapporté dans cette section qui n’a pour but que de valider
Iimplémentation du modéle hybride de rayonnement dans le code ASTRE. Les champs

aérothermochimiques (températures et densités d’espéces) sont des données d’entrée du
code ASTRE.

Les calculs avec CelHyo2D ont été réalisés avec trois maillages différents, puisque chaque
point de trajectoire représente une configuration géométrique différente de la sonde FIRE
IT (le premier point avant l'éjection du premier bouclier, le deuxiéme aprés 'éjection du
premier et le troisiéme aprés I'éjection du deuxiéme bouclier). La figure IV.4 montre les
trois maillages utilisés. Les caractéristiques de ces maillages, qui ont été raffinés au niveau
du choc, sont reportées dans le tableau IV.2. Pour la configuration plans tangents étudiée
ici, on retiendra simplement la discrétisation normale a la paroi sur la ligne d’arrét.

On représente sur les figures IV.5, I’évolution des champs aérothermochimiques (tempé-
ratures et concentrations) le long de la ligne d’arrét pour les points de trajectoire 1634 s,
1643 s et 1648.5 s. La modélisation multi-température est différente suivant le point de vol
simulé. Pour le cas 1634 s, cas fortement hors d’équilibre, la modélisation multi-température
la plus compléte disponible dans le code a été utilisée (T, T, N2, Ty 02, Te). Pour le deuxiéme
point, proche de 'équilibre, un modéle a deux températures (7', 7,) a été mis en ceuvre en
considérant la vibration a I’équilibre avec la translation des espéces lourdes. Et enfin pour
le dernier point de trajectoire, quasiment a I’équilibre, un modéle a une seule température



IV.5. Validation sur une configuration plans tangents 191

: 1023
30000 [
r 4000 102
g e s b o
- 21 —4—— N
25000 I ’_‘10 o2
r & N
=z r 3000 £ 10° o
o 20000 |- = 0 —o— N2+
=1 [ < S. . o —- Nt
= r a, = 10 — - 02+
‘g - <1 g — A —. O+
8 15000 | o B ufF A AAER Sseoes e No+
g . 2000 g 10% 3 e -
g S ol
10000 |- OYE
L 1000 10 E
5000 |- 10"
e 4 L L 10t L4 ; L1 N R
70.06 0.04 0,02 0 -0.06 004 0,02 0
Distance a la paroi [m] Distance a la paroi [m]
(a) Point de trajectoire 1634 s (b) Point de trajectoire 1634 s
30000 - 80000 10% |
[ —5— Pu | 107 E A —&— N2
N —_— T e st N
25000 - T BEOGD 2
- 2!
- 5 60000 il 10 asasa B
"o 20000 |- 1 = e N2+
= B 510 —-©—- N+
% - = — - -E = 02+
O B g 20 —rhe— O
S 15000 [~ €10 —-9-—- NO+
£ r 3 — e
O c BT~ 7 F VTV
= I 8 10"
10000 |- <
: 3 1018 -
5000 |- J ! 107k
L | ) ‘ 1 I 1 I ; 16 t 1
-0.06 T 0.04 002 0° 10 0.04 002
Distance a la paroi [m] Distance a la paroi [m]
(c) Point de trajectoire 1643 s (d) Point de trajectoire 1643 s
: - 200000 F
30000 [ ]
L —-s— Py 1
I —_— T
25000 1= - 150000 .
r ] &
< [ ]
o 20000 |- i _ £
e - S <
= - E e 2
s C 100000 5 8
8 15000 | i 2
= r i 3
g | :
10000 |- ] ©
r ﬁ 50000
5000 |- )
T Lm_j L 0
-0.06 -0.04 002 0 0.04 002
Distance a la paroi [m] Distance a la paroi [m]
(e) Point de trajectoire 1648.5 s (f) Point de trajectoire 1648.5 s

FiG. IV.5: Profils des températures, de pression et des concentrations le long de la ligne d’arrét
obtenus avec le code CelHyo2D pour trois points de trajectoire de FIRE II [10)].
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a été utilisé. Une comparaison globale de ces champs avec les champs fournis par 'ESA
générés avec le code TINA [57, 58] pour le méme cas d’épreuve (cf. chapitre IT) montre des
évolutions similaires (niveau de pression, températures, distance choc/paroi...).

Lors de I'utilisation de ces champs pour déterminer les propriétés radiatives, on considé-
rera des distributions de Boltzmann pour les modes rotationnels, vibrationnels et électro-
niques respectivement aux températures 1, T, et T,.

IV.5.2 La méthode de lancer de rayons

La méthode de lancer de rayons a été mise en ceuvre pour la configuration plans tangents
décrite par la figure IV.3. Cette méthode consiste a discrétiser ’espace angulaire autour de
chaque point M; (pour lequel on souhaite avoir le flux radiatif) et de résoudre 'ETR pour
chaque chemin optique considéré, du point frontiére du chemin jusqu’au point M;. Le flux
radiatif dans la direction x* sera indexé par un « + » (cf. figure IV.3) et par un « — » dans
le cas contraire.

Le flux radiatif dans la direction x* au point M; est défini par :

“+o0o
_ / / Lo(M;,w)[u - x*|d0do, (1V.82)
0 u-xt>0

ou L,(M;,u) désigne la luminance monochromatique au point M; suivant la direction du
vecteur unitaire u. Ce flux radiatif partiel, ¢ (M;), correspondant aux directions de propa-
gation du rayonnement satisfaisant u-x* > 0 provient de I’émission de la couche de plasma
située & gauche du point M; sur la figure IV.3. De la méme maniére, ¢%(M;) est défini
avec la méme expression que IV.82 en considérant les directions satisfaisant u - x™ < 0 et
provient de I’émission de la couche de plasma située a droite du point M,;.

Compte tenu de la configuration plans tangents étudiée, la relation IV.82 peut s’écrire
plus simplement comme :

+0o0
/ 27 / +(M;, 0)coslsinfdfdo, (IV.83)

ou l'intégration angulaire se résume a U'intégration sur Pangle zénithal 6 entre u et x* com-
pris entre 0 et /2. Dans une approche lancer de rayons, cette relation est alors discrétisée
et peut s’écrire comme suit :

Yn

“+o00
(M) = / S Lo(M;, 0,)[sin20, — sin0, 1)do. (IV.84)
0

n=1

ot N, est le nombre de rayon simulés, 6,, sont les angles correspondant a la discrétisation
et sont définis par

T
O =nsyrs n €N (1V.85)

et 0 sont les angles définissant la direction des rayons et sont reliés aux angles 6,, suivant

la relation :
en + 9n—1

0, =
n 2 Y

n € [L:N,]. (1V.86)
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La détermination de la luminance L,(M;,6!) dans I'expression V.84 est effectuée en

intégrant 'ETR le long du rayon n incident en M;, selon u (repéré par I'angle 0/)), discrétisé
en éléments homogénes d’épaisseur :

N AL
Al = = (IV.87)

;)
cost!,

ot Al; est la taille de chaque cellule j le long de la ligne d’arrét, j variant de 1 47 —1 (resp.
Npoint — 1 & 1)? pour le calcul de ¢ff(M;) (resp. ¢%(M;)). Nous avons alors mis en ceuvre les
relations établies dans la section I11.6.1 (donnant les expressions discrétisées de luminance
adaptées & la modélisation hybride) en considérant que la paroi est au point M; et que les
cellules ont des épaisseurs données par la relation IV.87.

Dans les calculs, pour éviter d’avoir des cellules optiquement épaisses (cf. section I11.6.2),
un découpage systématique des cellules par 5 a été effectué ce qui assure que l'effet de
I’épaisseur optique est faible. De plus, le nombre de rayons lancés pour chaque point M; est
pris égal a 40 (20 pour le calcul de ¢ff(M;) et 20 pour le calcul ¢(M;)), valeur suffisante
pour obtenir des résultats convergés.

IV.5.3 Mise en ceuvre du code ASTRE

Le code ASTRE étant un code 3D, nous avons reproduit la configuration plans tangents
a l'aide d’une boite parallélépipédique (0.1 x 0.2 x 0.1 m, dans un repére (0,z,y,2)) en
reproduisant la discrétisation de la ligne d’arrét du point de trajectoire 1634 s suivant la
direction z. La boite est alors constituée de 73 cellules parallélépipédiques dans la direction
x et d’une seule dans les directions y et z. Par rapport a la figure IV.3, la paroi et I'infini
amont sont représentés respectivement par les plans x = 0 et x = 0.1 m. Pour simuler
le fait que la paroi et I'infini sont des murs plans infinis, des conditions de symétrie sont
appliquées sur les quatre autres faces du parallélépipéde :

plan x =0 : corps noir a la température de paroi Tpu0i (IV.88)
plan z = 0.1 : corps noir a la température T (IV.89)
plan y =0 : Miroir (réflexions spéculaires) (IV.90)
plan y = 0.2 : Miroir (réflexions spéculaires) (IV.91)
plan z =0 : Miroir (réflexions spéculaires) (IV.92)
plan z =0.1: Miroir (réflexions spéculaires) (IV.93)

Le code ASTRE a été mis en oeuvre avec la méthodologie numérique développée dans la
section IV.4.2. Dans tous les calculs réalisés avec ASTRE dont les résultats sont présentés
dans ce chapitre, le critére d’extinction des rayons a été fixé a 0.1 % de la puissance trans-
portée initialement par le rayon. Divers tests ont montré que cette valeur permet d’obtenir
des résultats avec un bon compromis précision /temps CPU.

anoint étant le nombre de points de discrétisation de la ligne d’arrét.
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IV.5.4 Comparaison méthode de lancer de rayons/code ASTRE

La validation de I'implémentation de la modélisation hybride des propriétés radiatives
dans le code ASTRE par rapport a une méthode de lancer de rayons s’est faite en plusieurs
étapes : (i) pour les systémes moléculaires et les continua, (ii) pour les raies atomiques, et
enfin (iii) une validation globale pour toutes les contributions.

IV.5.4.1 Systémes moléculaires et continua

Nous avons comparé les champs de puissance et les flux au mur plan correspondant a la
paroi de I'engin, obtenus avec le code ASTRE a ceux obtenus avec la méthode de lancer de
rayons. Les champs aérothermochimiques utilisés sont ceux correspondant au temps de vol
1634 s. On rappelle que pour ce point de trajectoire, la discrétisation entre les deux murs
plans est de 73 cellules. Les comparaisons ont été faites systéme par systéme (i.e. émission
et absorption d’un seul systéme) et ont montré a chaque fois de trés bons accords. Compte
tenu du nombre important de ces systémes (19 systémes électroniques moléculaires et 14
continua), nous ne présentons pas ces résultats mais des résultats plus globaux concernant
des groupes de contributions qui sont traitées de maniére similaire.

La figure IV.6 montre a ce titre des comparaisons de champs de puissance issus de
différents calculs obtenus avec le code ASTRE et la méthode de lancer de rayons pour
différents types de contributions :

e les continua dépendant du déséquilibre dans notre modélisation (photoionisation et
photodissociation - figure IV.6(a)),

e les continua non dépendant du déséquilibre (bremsstrahlung et photodétachement -
figure IV.6(b)),

e les systémes moléculaires traités en box model (systémes électroniques moléculaires de
'infrarouge et du visible - figure IV.6(c)),

e les systémes électroniques moléculaires traités en MSBE, dont les états hauts des
transitions sont non prédissociés (NO(~, v/, 3, 3) - figure IV.6(d)),

e les systémes électroniques moléculaires traités en MSBE, dont les états hauts des
transitions sont prédissociés (Ny (VUV), NO (9, €) et Oy (SR) - figure IV.6(e)),

e l'ensemble des continua et des systémes moléculaires (figure IV.6(f)).

L’absorption prise en compte est seulement celle de contribution étudiée. Sur ces figures,
compte tenu de 'expression IV.39 de la puissance, lorsque les puissances sont négatives, ceci
indique que la cellule émet plus qu’elle n’absorbe. On observe une trés bonne comparaison
entre la méthode de référence (lancer de rayons) et les calculs ASTRE.

Les écarts types pour chaque calcul ASTRE sont également représentés. Ils sont obtenus
a partir d’une répartition sur 16 processeurs du nombre total de tirs. Hormis pour le dernier
cas réalisé avec un nombre total de tirs égal a 8.10° tirs (4.10° pour les continua et 4.10°
pour les systémes moléculaires), tous les calculs ont été réalisés avec 4.10° tirs (soit 25000
tirs sur chaque processeur). On peut noter que dans chaque cas les comparaisons sont treés
satisfaisantes avec des écarts types (en relatif) trés faibles ce qui indique que les calculs
avec le code ASTRE ont atteint un bon niveau de convergence. On observe néanmoins
dans certaines zones, des écarts types élevés. Ils correspondent a des points ol la puissance
radiative est nulle ou quasi-nulle. En effet, l'obtention de la valeur 0 pour la puissance,
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F1G. IV.6: Evolution de la puissance due auz continua et auz systémes moléculaires entre la paroi
et l'infini amont. Résultats obtenus avec le code ASTRE et la méthode de lancer de rayons.
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TAB. IV.3: Fluzr radiatifs & la parot.
q"[Wan 2]
Lancer de rayons ~ ASTRE (Ecart type en %)  Ecart relatif

continua dépendant

5 5
du déséq. chim, 1.066 x 10 1.063 x 10°(£0.146%) 0.2 %
continua non dépendant
L . 8.318 x 103 8.340 x 103(40.183%) -0.259 %
du déséq. chim.
syst. mol. . )
. 4.040 x 103 4.051 x 103(+£0.183%) -0.282 %
opt. mince
syst. mol. opt. épais
L . 3.806 x 101 3.816 x 101(0.184%) -0.279 %
(non prédissocié)
syst. mol. opt. épais
Y s b y b 1.192 x 103 1.190 x 10%(40.10%) -0.164 %
(prédissocié)
continua et
1.160 x 10° 1.156 x 10°(40.174%) 0.335 %

syst. mol.

issue d’une différence entre puissance émise et puissance absorbée non nulles, est difficile
a obtenir avec une méthode Monte Carlo. Cependant, ces erreurs, intrinséques a cette
approche statistique, sont sans importance vu les trés faibles valeurs de la puissance en ces
points.

La comparaison des flux radiatifs a la paroi est reportée dans le tableau IV.3, pour
les cas de figure énoncés précédemment. Les écarts types pour les calculs ASTRE sont
tous compris entre 0.1 et 0.2 %. Par rapport a ces valeurs, les écarts types obtenus pour
les puissances des contributions optiquement minces sont bien inférieurs. C’est le cas par
exemple des systémes moléculaires traités en box model (figure IV.6(c)). Ceci s’explique par
le fait que 'approche de Monte Carlo dans le code ASTRE conserve I’émission des cellules
et donc dans ce cas la précision des calculs pour des contributions optiquement minces est
naturellement trés bonne pour trés peu de tirs. Par contre pour les flux, il faut avoir en
terme de discrétisation spatiale un nombre de tirs suffisant pour que le flux arrivant a la
paroi soit représentatif de ’émission du milieu.

Concernant la comparaison avec les résultats obtenus avec la méthode de lancer de
rayons, les écarts sont trés faibles, de 'ordre de 0.2 - 0.3 % mais restent néanmoins légére-
ment supérieurs aux écarts types des calculs ASTRE compris entre 0.1 et 0.2 %. Compte
tenu de ces trés faibles écarts et de la valeur du critére d’extinction des rayons (0.1 % de
la puissance initiale), les résultats peuvent étre considérés comme une validation dans la
configuration étudiée.

Le tableau IV.4 récapitule les temps de calcul des six cas précédemment présentés. Ces
calculs ont été réalisés sur des processeurs Intel Montecito cadencés a 1.6 GHz. Les temps
CPU indiqués sont relatifs & un seul processeur. Le temps d’initialisation (« temps init. »)
correspond au temps entre le début du calcul et le début du traitement des tirs. Autrement
dit, c’est le temps de lecture des fichiers d’entrée (maillage, champs thermochimiques, para-
métre du modéle MSBE...), auquel il faut ajouter le temps de calcul de certains paramétres
d’interpolation (pour le modéle MSBE) et le temps pour répartir les tirs dans les cellules.
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TAB. IV.4: Temps CPU relatifs ¢ un processeur pour le traitement des systémes en bande.

nb temps temps temps moyen

de tirs  tot. [s|]  init. [s] pour 1 tir [s]

continua dépendant du déséq. chim. 25000 13.5 3.36 3.72x 1074
continua non dépendant du déséq. chim. 25000 11.19 2.96 2.76 x 1074
syst. mol. opt. mince 25000 18.75 3.66 5.43 x 1074

syst. mol. opt. épais (non prédissocié) 25000 40.05 3.80 1.39 x 1073
syst. mol. opt. épais (prédissocié) 25000 52.91 5.66 1.83 x 1073
continua et syst. mol. 50000 117.1 10.76 2.06 x 1073

On remarque que ce temps est relativement court (quelques secondes) et n’est susceptible
d’augmenter qu’avec le nombre de cellules du maillage. Le temps total est d’autant plus
important que le type de contribution est compliqué & traiter. Ainsi, les continua non dé-
pendant du déséquilibre chimique (box model & deux paramétres) traités seuls prennent
quatre fois moins de temps que les systémes moléculaires optiquement épais prédissociés
(MSBE a cing paramétres). Ceci est également visible au regard des temps moyens de calcul
d’'un tir. La derniére ligne du tableau IV.4 correspond au cas ou toutes les contributions
traitées en modéle de bandes sont prises en compte en émission mais aussi en absorption.
Le fait qu’il y ait plus de contributions en absorption augmente logiquement les temps de
calcul.

Concernant la place mémoire, ces calculs ont nécessité environ 200 Mo par processeur.

IV.5.4.2 Raies atomiques

Pour traiter la contribution des raies atomiques, la procédure donnée dans la section
IV.4.2 a été implémentée dans le code ASTRE. Des calculs de puissance et de flux ont
ensuite été réalisés sur la méme configuration que dans le paragraphe précédent (i.e. champs
issus du point de trajectoire 1634 s).

La figure IV.7 (a gauche) montre les champs de puissance obtenus avec le code ASTRE
pour différents nombres de tirs et avec la méthode de lancer de rayons, uniquement pour les
raies atomiques. Les calculs ASTRE ont été réalisés avec la valeur par défaut de r, = 100
cm™!, ¢’est-a-dire que pour calculer la puissance absorbée dans chaque cellule, on considére
toutes les raies a une distance de 100 cm™! autour du centre de la raie tirée. La figure
IV.7 (& droite) montre les écarts types de chaque calcul ASTRE qui ont été réalisés sur 16
processeurs. On note un trés bon accord entre le calcul de référence (lancer de rayons) et
le calcul ASTRE convergé® a quelques pourcents avec 12.8 millions de tirs.

En ce qui concerne les flux a la paroi, le tableau I'V.5 récapitule les résultats. On remarque
tout d’abord que les écarts types des résultats obtenus pour les raies atomiques sont plus
importants que ceux obtenus pour les contributions traitées par bande (cf. figure IV.6 et
tableau IV.3). Par exemple pour 800000 tirs, I’écart type sur le calcul du flux a la paroi
pour les raies atomiques est de 0.98 % alors qu’il n’est que de 0.174 % pour ’ensemble des

3Hormis, comme dans le cas précédent des contributions en bande, pour des points de la ligne d’arrét
ou les puissances sont quasi nulles, prés de la couche limite par exemple.
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FiG. IV.7: Evolution de la puissance radiative due auz raies atomiques (a gauche) entre la paroi
et linfini amont. Résultats obtenus avec le code ASTRE pour différents nombres de tirs et avec la
méthode de lancer de rayons. Evolution des écarts types (a droite) pour les calculs ASTRE.

TAB. IV.5: Influence du nombre de tirs sur le flux radiatif & la paroi di auz raies atomiques
(ro =100 cm™").

¢"[Wm ™2
Lancer de rayons ~ ASTRE (Ecart type en %) Nb tirs Ecart relatif
2.00 x 10°(£3.03%) 50000 0.44 %
2.01 x 105 1.97 x 10°(40.98%) 800000 -1.59 %
1.99 x 105(+0.20%) 12.8 millions 0.33 %

systémes moléculaires et les continua. Cette remarque s’applique également pour les champs
de puissance. Ceci peut s’expliquer par le fait que les raies atomiques sont trés épaisses (en
particulier dans le VUV) et que le choix de la raie puis du nombre d’onde que 'on affecte
a chaque tir repose sur des considérations qui privilégient des nombres d’onde au centre
des raies tres intenses donc fortement auto-absorbées; autrement dit, la majorité des tirs
ne contribuent pas a faire du transfert puisqu’ils ne sortent pas des mailles émettrices. Ce
point est discuté dans le dernier paragraphe de cette section en ce qui concerne les temps
de calcul.

Dans le cas de figure étudié dans cette section, un calcul avec 12.8 millions de tirs permet
d’obtenir une convergence trés satisfaisante aussi bien sur les flux que sur les puissances.
En ce qui concerne la comparaison avec les calculs réalisés avec la méthode de lancer de
rayons, les résultats montrent un trés bon accord entre les deux types de calculs avec des
écarts sur les flux inférieurs au pourcent.

Nous avons étudié la sensibilité des résultats au paramétre r, en comparant les résultats
obtenus avec r, = 1, 10, 100 et 1000 cm ™! et 12.8 millions de tirs. La figure IV.8 et le tableau
IV.6 montrent les résultats respectivement sur les puissances et les flux. Tout d’abord, les
écarts observés sur les puissances sont relativement faibles, ce qui indique que ’absorption
des raies atomiques est principalement due a ’auto-absorption. Le tableau IV.6 indique a
ce titre qu’il y a seulement un écart de prés de 5 % entre calcul ASTRE et lancer de rayons
pour 7, = 1 cm™!. Pour un rayon supérieur ou égal & 100 cm™!, on observe que 'ensemble
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TAB. IV.6: Influence du paramétre r, sur le flux radiatif & la paroi di aur raies atomiques
(12.8 x 10° tirs pour le calcul ASTRE).

¢ [W.m 2
Lancer de rayons ~ ASTRE (Ecart type en %) Ty [cmfl] Ecart relatif
2.10 x 10°(£0.3%) 1 -4.66 %
2.06 x 105(£0.3%) 10 -2.66 %
2.01 x 10° T
2.00 x 10°(£0.3%) 100 0.33 %
1.99 x 105(+0.3%) 1000 0.83 %

des résultats convergent, puisque le champ de puissance et le flux n’évoluent quasiment
plus. Dans le tableau IV.6, les résultats indiquent que I’écart entre les flux calculés par le

code ASTRE avec r, = 10 et 100 cm ™! est de plus de 3 % alors qu'’il n’est plus que de 0.5
% pour r, = 100 et 1000 cm 1.
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B i 1
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Fi1G. IV.8: Evolution de la puissance radiative due auz raies atomiques entre la paroi et linfini
amont. Résultats obtenus avec le code ASTRE (12.8 x 108 tirs) pour différentes valeurs de v, et
avec la méthode de lancer de rayons.

Nous avons également analysé les temps de calcul pour le traitement des raies atomiques.
Le tableau I'V.7 récapitule les temps CPU pour un processeur pour les calculs précédemment
cités. Par rapport au tableau TV.4 relatif aux systémes traités en bande, la colonne r, a
été rajoutée. Les temps d’initialisation (« temps init. ») sont de l'ordre de 2 & 3 s et donc
du méme ordre de grandeur que pour les systémes en bandes. L’effet du rayon r, sur les
temps moyens de calcul d’un tir est significatif en particulier lors du passage de r, de 100
4 1000 cm™! avec un facteur de plus de deux. Cette augmentation du temps de calcul
est & rapprocher de la précision que cela apporte, i.e. 0.5 % sur les flux comme évoqué
précédemment. En revanche, le passage de 7, de 1 4 100 cm™! entraine une augmentation
d’un facteur 1.45 sur les temps CPU mais pour un gain en présicion de 'ordre de 5 %. La
valeur par défaut de r, = 100 cm~! nous semble étre un bon compromis entre précision et
temps de calcul. Par la suite, tous les calculs ont été effectués avec r, =100 cm~!.

De maniére générale, les temps CPU moyens pour un tir sont de 'ordre de 107° s soit un
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TAB. IV.7: Temps CPU relatifs o un processeur pour le traitement des raies atomiques.

nb . temps temps temps moyen
de tirs ' ° [em tot. [s]  init. [s]  pour 1 tir [s]
3125 100 4.44 2.44
50000 100 6.56 2.50
800000 100 33.70 2.53
800000 1 24.20 2.42 2.60 x 107°
800000 10 25.43 2.46 2.75 x 107°
800000 100 33.70 2.53 3.78 x 107°
800000 1000 71.40 2.45 8.80 x 1079

a deux ordres de grandeur de moins que pour les systémes traités en bandes. Cette différence
s’explique par le fait que le libre parcours moyen des paquets d’énergie est beaucoup plus
faible que pour un rayon transportant du rayonnement provenant des systémes en bandes
car comme indiqué précédemment les tirs pour les raies atomiques sont préférentiellement
réalisés pour des zones spectrales trés épaisses (méthode par défaut). Cette caractéristique
diminue donc fortement le temps de calcul moyen d’un tir mais c’est au détriment de
la convergence du calcul : par rapport aux systémes en bandes, il faut, pour les raies
atomiques, beaucoup plus de tirs pour faire du transfert « utile » et ainsi obtenir les mémes
niveaux de convergence. Afin d’accélérer la convergence des calculs, nous avons mis en ceuvre
des méthodes qui privilégient un tirage du nombre d’onde dans les ailes de raies plutot
qu’au centre. Ces méthodes reposent sur ’épaississement du profil des raies en fonction
d’une longueur de référence. Ceci entrainant une modification des zones spectrales les plus
émettrices, les puissances transportées par les tirs sont corrigées par le rapport des profils
(profil réel/profil épaissis) afin de conserver la représentation spectrale réelle des raies, de
la méme maniére que le rapport que l'on utilise entre profil Voigt et profil Lorentz (cf.
§1V.4.2.2). Nous avons testé ces méthodes de biais pour différentes longueurs de référence.
Ces tests montrent que le nombre de tirs quittant les cellules émettrices est beaucoup
plus important par rapport & la méthode par défaut mais les résultats sur les écarts types
ne semblent pas s’améliorer significativement. De plus, les temps de calcul s’en trouvent
augmentés puisque le trajet des rayons est alors plus important. D’autre part, la longueur
de référence nécessaire a ces méthodes est un paramétre susceptible de varier d’un cas
d’étude & un autre. Suite a ces différents tests, nous n’avons pas retenu 'utilisation de ces
méthodes de biais pour les calculs dont les résultats sont présentés dans ce manuscrit.

Concernant la place mémoire, tous les calculs présentés dans cette section ont nécessité
environ 200 Mo par processeur comme pour le cas des systémes en bande vu précédemment.

IV.5.4.3 Validation globale

Une validation globale de I'implémentation du modéle hybride de rayonnement dans
ASTRE a été effectuée pour trois champs aérothermochimiques correspondant a ceux de
I'écoulement sur la ligne d’arrét de trois points de trajectoire de la sonde FIRE II (cf.
tableau IV.1). La validation a été réalisée comme précédemment, i.e. sur les flux et les
puissances en comparaison a une meéthode de lancer de rayons. On considére cette fois-ci
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Fi1G. IV.9: Evolution de la puissance radiative entre la paroi et Uinfini amont. Résultats obtenus
avec le code ASTRE (51.2 x 100 tirs) et la méthode de lancer de rayons pour les trois points de
trajectoire.

tous les systémes émetteurs et absorbants ainsi que le rayonnement de la paroi.

La figure IV.9 montre les résultats obtenus pour les champs issus des points de trajectoire
1634 s, 1643 s et 1648.5 s. Les calculs avec ASTRE ont été réalisés avec 51.2 millions de tirs
sur 64 processeurs (soit 800000 tirs par processeur) et une répartition des tirs entre les raies
atomiques, les systémes moléculaires et les continua telle que ay; = 5/6, e = 1/12 et
Qeont = 1/12. Ce choix de répartition non uniforme des tirs repose sur les résultats obtenus
précédemment en ce qui concerne la convergence de I'approche Monte Carlo : a niveau
de convergence égal, il faut, pour les raies atomiques, un nombre de tirs bien supérieur a
celui nécessaire pour les systémes traités en bande. Pour le paramétre r,, nous avons pris
la valeur par défaut de 100 cm~!. Le nombre de tirs choisi est suffisant pour obtenir des
calculs convergés avec des écarts types de 'ordre du pourcent sur les champs de puissance
hormis pour les points ot la puissance est quasi-nulle.

Les figures IV.9(a), IV.9(b), IV.9(c) montrent que les comparaisons avec les puissances
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TAB. IV.8: Fluzr radiatifs & la parot.

q"[Wam 2]
Lancer de rayons ~ ASTRE (Ecart type en %)  Ecart relatif
1634 s 2.975 x 10° 2.975 x 10°(£0.10%) -0.17 %
1643 s 8.537 x 106 8.853 x 106(+0.10%) -3.67 %
1648.5 s 3.620 x 10° 3.617 x 10°(£0.07%) 0.083 %

TAB. IV.9: Temps CPU relatif & un processeur.
nb temps temps temps moyen

de tirs  tot. [s]  init. [s]  pour 1 tir [s]
1634 s 800000 703.2 11.95 8.15 x 1074
1643 s 800000 484.5 19.5 5.69 x 107*
1648.5s 800000 434.5 12.67 5.18 x 1074

obtenues avec la méthode de lancer de rayons sont trés satisfaisantes pour les trois cas
de figure. Pour les flux a la paroi, le tableau IV.8 récapitule les résultats obtenus. On re-
marque globalement que les écarts types sur les flux sont inférieurs a ceux sur les champs de
puissance indiquant qu’il est moins cotiteux d’obtenir des flux convergés que des puissances
convergées. Le tableau IV.8 indique également les écarts relatifs entre calcul ASTRE et lan-
cer de rayons. Les écarts sont globalement faibles mais pas négligeables pour le cas de calcul
1643 s, ou Iécart est de 3.67 % alors que 1’écart type est de 0.10 % pour ce calcul. Cet écart
peut étre da : (i) a la méthode de lancer de rayons utilisant des cellules non suffisamment
découpées (découpage par défaut de 5) ou a une discrétisation angulaire non suffisante,
(ii) a la méthodologie dans ASTRE, ou le rayon r, = 100 cm™! n’est pas suffisant pour
décrire ’absorption des raies atomiques par les raies atomiques?®. Différentes pistes peuvent
expliquer cet écart qui reste cependant assez faible démontrant que I'implémentation de la
modélisation hybride dans le code ASTRE est validée.

Concernant les temps de calcul, le tableau IV.9 reporte les temps CPU des trois calculs
présentés dans cette section qui ont été réalisés sur des processeurs Intel Montecito cadencés
a 1.6 GHz. On remarque globalement que les temps moyens d’un tir sont du méme ordre
de grandeur, entre 5 et 8.107* s. Les temps CPU pour le cas 1634 s qui sont un peu plus
importants que pour les deux autres cas s’expliquent par le fait que c’est un cas a relative
basse pression (= 0.05 bar) et donc optiquement moins épais que les deux autres (0.8 et 2
bar).

IV.6 Application 3D : FIRE 11

On présente dans cette section des champs 3D de puissance et de flux radiatif a la paroi
obtenus avec le code ASTRE pour le cas de rentrée FIRE II. Les champs aérothermo-
chimiques sont issus des calculs réalisés en 2D axisymétrique par Soubrié [10] avec le code

4Les calculs avec la méthode de lancer de rayons ont été réalisés avec des spectres atomiques calculés
avec une portée de raie de 1000y (environ 1000 cm~1), v étant la largeur de la raie
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CelHyo2D et précédemment présentés dans la section IV.5.1 pour trois points de trajectoire.
La figure IV.10 montre & titre illustratif le champ 2D de la température translationnelle des
électrons libres dans la couche de choc pour les points de rentrée 1634 s, 1643 s et 1648.5 s.
On rappelle que dans nos calculs de rayonnement, c’est cette température qui est utilisée
pour peupler les états électroniques suivant une distribution de Boltzmann.
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FiG. IV.10: Champs de température des électrons libres pour les points de trajectoire 1634 s, 1643
s et 1648.5 s.

Pour utiliser le code ASTRE qui ne fonctionne qu’en 3D, des maillages 3D ont été
construits par rotation des maillages 2D et les grandeurs thermochimiques (températures,
pression, densités...) définies aux centres des mailles 2D ont été rapportées aux centres des
mailles 3D. La géométrie étudiée étant axisymétrique, on peut se limiter a effectuer les
calculs sur un seul secteur angulaire (i.e. méme nombre de cellules en 2D qu’en 3D) en
prenant des conditions aux limites de type « miroir ». Cette configuration étudiée dans le
paragraphe IV.6.1 permet de diminuer de maniére importante le nombre de cellules par
rapport a une géométrie 3D compléte de la couche de choc. Dans la section IV.6.2, nous
nous sommes affranchis de cette simplification et nous avons réalisé un calcul de démons-
tration pour une géométrie modélisant I'intégralité de la couche de choc, ceci dans le but
de montrer la faisabilité de calculs de rayonnement avec ASTRE sur un nombre beaucoup
plus important de cellules (cas rencontré notamment pour des champs aérothermochimiques
3D%).

IV.6.1 Calcul sur un secteur angulaire de la couche de choc

La figure IV.11 montre un exemple de secteur angulaire obtenu a partir du maillage 2D
de la couche de choc du point de trajectoire 1634 s. L’angle de ce secteur doit étre assez
faible car I'arc de cercle (da a la rotation du maillage 2D lors de la création du maillage 3D)

5Cette configuration est utilisée pour étudier ’effet de I’angle d’attaque par exemple lors de la rentrée
atmosphérique.
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est approximé par un segment de droite dans les calculs. Pour nos calculs, nous avons pris
un angle de 5° pour construire tous les secteurs angulaires considérés dans cette section.

Dans cette configuration, les conditions aux limites pour les six faces sont récapitulées
sur la figure TV.11 de droite. Les conditions aux limites nommeées « miroir » permettent de
simuler I’émission provenant de toute la couche de choc. Le résultat obtenu dans un seul
secteur est donc représentatif de toute la géométrie 3D axisymétrique.
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Fic. IV.11: Tranche de maillage 3D (au milieu) avec les conditions auz limites (& droite) pour
une géométrie axisymétrique correspondant a un maillage 2D (& gauche) - point de trajectoire 1634

s de la sonde FIRE II.

Le code ASTRE a été mis en ceuvre avec la modélisation hybride des propriétés radiatives
implémentée suivant la méthodologie expliquée dans la section IV.4. Les calculs ont été
réalisés pour les points de trajectoire 1634 s, 1643 s et 1648.5 s dans les conditions suivantes
(similaires aux calculs de validation réalisés dans la section IV.5.4.3 mais avec deux fois plus
de tirs) : (i) 102.4 millions de tirs répartis sur 64 processeurs, (ii) une répartition des tirs
suivant g = 5/6, ame = 1/12 et o = 1/12 pour les trois types de processus et (iii) un
rayon r, de 100 em™!, (iv) un critére d’extinction des rayons de 0.1 %, et (v) un intervalle
spectral couvrant tout le spectre de 1000 & 200000 cm ™.

Les figures IV.12(a), IV.12(d) et IV.12(g) montrent les champs de puissance en 2D (plan
z—0) pour les trois points de trajectoire. Les puissances négatives indiquent que la zone
émet plus de rayonnement qu’elle en absorbe et inversement pour les puissances positives.
L’amplitude de la puissance s’atténue peu a peu au fur et a mesure qu’on s’éloigne de la
ligne d’arrét (zone ou les températures sont maximales). Les figures IV.12(c), IV.12(f) et
IV.12(i) montrent les champs de puissance sur la ligne d’arrét des trois points de trajectoire.
On retrouve qualitativement la méme évolution pour chaque point : (i) un pic d’émission
(puissance nette négative) ou les températures électroniques et vibrationnelles sont les plus
importantes (cf. figures IV.5 - cette zone est d’autant plus étroite que le pic des températures
est étroit), (ii) une absorption par le gaz (puissance nette positive) en amont de ce pic
d’émission (et aussi en aval sur un petit intervalle pour le cas 1648.5 s), (iii) suivi d'un
plateau plus ou moins long ot la puissance est quasiment constante jusqu’a la couche limite
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Fi1G. IV.12: Champs en 2D de puissance (a gauche) et écart type (au milieu) et coupes 1D de
champs de puissance le long de la ligne d’arrét (a droite) pour les points de trajectoire 1634 s

(figures (a), (b) et (c)), 1643 s (figures (d), (e) et (f)) et 1648.5 s (figures (g), (h) et (1)).

ou (iv) le milieu absorbe fortement. Ces champs sont qualitativement identiques aux calculs
réalisés avec la méthode des plans tangents (cf. figure IV.9).

Les champs en 2D des écarts types (relatifs) sur les puissances sont représentés sur les
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TAB. IV.10: Fluz radiatifs au point d’arrét.

" [Wan 2]
ASTRE plans tangents (E. type en %)  ASTRE 3D (E. type en %)  Ecart relatif
1634 s 2.975 x 10°(40.10%) 2.717 x 10%(40.96%) 9.50 %
1643 s 8.853 x 105(+0.10%) 7.931 x 105(4:0.48%) 11.62 %
1648.5 s 3.617 x 105(£0.07%) 3.159 x 105(+0.55%) 12.67 %

figures IV.12 du milieu et sur les figures de droite au niveau de la ligne d’arrét. Ils sont
de Pordre de 5 % (voire plus faibles dans certaines zones) dans l'ensemble de la couche de
choc pour les trois cas de rentrée, hormis dans certaines zones particuliéres. En effet, on
observe des valeurs plus élevées situées, comme dans le cas du mur plan, dans les zones
ol la puissance radiative est quasiment nulle et issue d’une différence entre les puissances
absorbée et émise qui sont non négligeables. C’est le cas par exemple, pour les trois cas
étudiés, de I'entrée dans la couche limite « froide » a travers laquelle la puissance change
de signe. On a ainsi une fine couronne juste en amont de la paroi ou les écarts types
sont élevés. La couche limite étant de plus en plus fine au fur et & mesure que la pression
monte dans la couche de choc et donc que la sonde descend, cette couronne s’amincit et se
rapproche de la paroi entre le premier et le dernier points de trajectoire étudiés. Pour le
cas 1648.5 s, ce phénoméne (passage par une puissance nulle) se produit également juste
apreés la forte émission radiative au niveau du choc qui est suivie par une forte absorption.
Dans une optique de coupler les phénomeénes radiatifs avec I’aérothermochimie, ces erreurs
de précision ne devraient pas avoir de conséquence vu les faibles puissances mises en jeu.

On note également que dans la zone de la couche de choc éloignée de la ligne d’arrét, qui
est donc un peu plus froide (comme le montrent les figures TV.10 en terme de température
des électrons libres), les écarts types relatifs sont plus élevés (10-20 %) que dans le reste de
la géométrie. Ceci peut s’expliquer en partie par le fait que la répartition des tirs se faisant
au prorata de I’émission des cellules, on affecte moins de tirs dans les zones moins chaudes
mais néanmoins émettrices. Il y a donc moins d’événements (de tirs) pour faire du transfert
dans ces zones-ci. Dans le cas 1648.5 s, qui présente une chute de température relativement
faible, comme le montre la figure TV.10 de droite, les incertitudes sont moindres.

La figure 1V.13 montre, pour chaque point de trajectoire, ’évolution du flux radiatif le
long de la paroi, le point d’abscisse x=0 désignant le point d’arrét. Les flux sont maximum
au point d’arrét et diminuent progressivement lorsqu’on s’en éloigne. Pour les trois cas
étudiés, les flux sont positifs sur ’ensemble de la paroi, c’est-a-dire que le flux incident issu
du rayonnement de la couche de choc est supérieur au flux émis par la paroi. Le tableau
IV.10 résume les résultats obtenus pour le flux au point d’arrét entre la configuration plans
tangents et la configuration 3D réelle pour les trois points de trajectoire. On observe un
écart de l'ordre de 10 % entre les deux types de calcul. On remarque également que cet
écart diminue lorsque la paroi de la sonde devient de plus en plus émoussée (voir les rayons
de nez indiqués dans le tableau IV.2), se rapprochant ainsi de la configuration plan tangent.

La figure IV.13 montre également que les écarts types sur les flux sont globalement trés
faibles (en dessous du pourcent), hormis dans la partie supérieure la plus éloignée du point
d’arrét ou l’écart type augmente légérement (2-3 %) pour les mémes raisons invoquées
précédemment sur les écarts types des puissances.
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FiG. 1V.13: Flux surfacique le long de la paroi de la sonde FIRE II pour trois points de trajectoire.

Pour ces calculs 3D, nous avons estimé les temps CPU. Le tableau IV.11 récapitule les
résultats pour un processeur sur lequel 1.6 millions de tirs ont été effectués (calcul sur
64 processeurs sur lesquels, on a réparti 102.4 millions de tirs). Les temps d’initialisation
restent faibles (de 20 & 30 s) et le temps moyen d’un tir augmente de 30 a4 50 % par rapport
a la mise en ceuvre du code ASTRE dans le cas plans tangents. Ceci est di au fait que
dans le cas de la géométrie réelle 3D, les rayons traversent beaucoup plus de cellules que
dans le cas de la configuration plans tangents. Les temps totaux restent cependant toujours
raisonnables compte tenu du degré de précision obtenu pour ces calculs. En terme de place
mémoire, les calculs ont nécessité respectivement 341 Mo, 389 Mo et 370 Mo pour les points
de trajectoire 1634 s (2555 cellules), 1643 s (3399 cellules) et 1648.5 s (3045 cellules).

IV.6.2 Calcul global de la couche de choc

Nous avons réalisé un calcul de démonstration pour une géométrie compléte de la couche
de choc. Le maillage utilisé a été généré a partir d’'un maillage 2D de la méme maniére
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TAB. IV.11: Temps CPU relatif 4 un processeur.
nb temps temps temps moyen

de tirs tot. [s]  init. [s]  pour 1 tir [
1634 s 1.6 millions 1867.7 22.83 1.14 x 1073

1643 s 1.6 millions 1276.9 30.65 7.75 x 107*
1648.5s 1.6 millions 1589.3 24.0 9.64 x 1074

que précédemment mais avec un nombre de secteurs permettant toute la révolution autour
de T'axe de la ligne d’arrét. La géométrie finale constituée de 29 secteurs angulaires est
présentée sur la figure IV.14 pour le point de rentrée 1643 s. La géométrie totalise 98571
cellules. Cependant pour des raisons de place mémoire, les intensités des raies atomiques
n’ont été stockées que pour un seul secteur.

Z
X
Y X
Y
0.4
0.2
0
-0.2
-0.4
0 0.1 0.5 0 -0.500.1

Fic. IV.14: Maillage 3D pour une géométrie axisymétrique de la couche de choc du point de
rentrée 1643 s de la sonde FIRE II.

La mise en ceuvre du code ASTRE a été réalisée avec les mémes paramétres que les calculs
précédents (cf. §IV.6.1). Seuls différent le nombre de tirs et le nombre de processeurs utilisés
(ici 32). Deux calculs ont été réalisés pour le point de trajectoire 1643 s, le premier avec
18.56 millions de tirs ce qui représente 20000 tirs par processeur et par secteur angulaire et le
deuxiéme avec 185.6 millions de tirs, soit dix fois plus (200000 par secteur et par processeur).
Les résultats seront cependant moins bien convergés que ceux présentés précédemment pour
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Fi1G. IV.15: Fluz radiatifs a la paroi (figures du haut) et écarts types associés a ces calculs (figures
du bas). A gauche, les résultats pour 18.56 millions de tirs et & droite pour 185.6 millions de tirs.
Point de trajectoire 1643 s de la sonde FIRE II.

un seul secteur ot I'on a utilisé 1.6 millions de tirs par processeurs sur 64 processeurs, i.e.
16 fois plus de tirs par secteur si 'on rameéne les calculs au méme nombre de processeurs.
Les écarts types sont par conséquent plus élevés (de I'ordre d’un facteur 4).

La figure IV.15 montre les flux radiatifs a la paroi et leur écart type en absolu obtenus
pour les deux calculs. Pour 18.56 millions de tirs, le flux est bruité au niveau du centre du
bouclier avec des écarts types de I'ordre de 8-10 %. Globalement, la décroissance attendue
du flux du centre vers la périphérie de la couche de choc est observée. Pour 185.6 millions
de tirs, les flux sont convergés & 2-3 %. La valeur au centre est de 'ordre de 8.10° W.m=2
(£ 2 a 3 % suivant le plan de coupe) ce qui concorde avec la valeur obtenue de 7.931 10°
W.m~? dans I’étude précédente sur un seul secteur angulaire.

Pour les puissances radiatives, la figure IV.16 montre les champs obtenus pour les deux
calculs avec les écarts types associés. Pour le premier calcul avec relativement peu de tirs par
secteur, les puissances sont quasiment symétriques entre le secteur du haut et celui du bas
malgré des écarts types importants pouvant aller jusqu’a plus de 100 %. On constate que
les écarts types pour les puissances sont plus élevés que pour les flux, preuve de la meilleure
convergence de ces derniers. Pour le deuxiéme calcul, avec dix fois plus de tirs, les écarts
types ont bien diminué (suivant la loi en 1/v/N) mais restent tout de méme importants,
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de Vordre de 10-30 % dans la majeure partie de la couche de choc et plus encore dans
les zones froides a la périphérie du bouclier. Ce point de trajectoire est le plus difficile a
faire converger en terme de puissance parmi les trois points étudiés au regard des écarts
types présentés sur la figure 1V.12. Hormis pour les flux ou les résultats sont satisfaisants,
la convergence des puissances en dessous du seuil de 5 % nécessiterait plus de tirs.

Pour les temps CPU, a titre indicatif, le dernier calcul a nécessité 1h27 sur chaque
processeur (Intel Montecito cadencé a 1.6 GHz). Le temps d’initialisation est relativement
faible avec 54 s et le temps moyen pour chaque tir est de 8.07 10™* s, i.e. du méme ordre de
grandeur que pour un calcul sur un seul secteur angulaire réalisé précédemment. En terme
de place mémoire, les calculs ont nécessité 670 Mo par processeur.

IV.7 Conclusion

Pour obtenir les champs de puissances et les flux radiatifs dans les couches de choc
multi-dimensionnelles de rentrées atmosphériques terrestres, nous avons développé dans ce
chapitre une méthodologie numérique basée sur une approche Monte Carlo en utilisant
le modéle de propriétés radiatives relatif au plasma d’air ionisé hors d’équilibre développé
dans le chapitre I1I. La méthodologie s’appuie sur une formulation hors d’équilibre de 'ETR
adaptée a un traitement statistique des transferts radiatifs. Plus précisément, la réparti-
tion des rayons sur toute la couche de choc et les phénoménes de transmission/absorption
sont traités de maniére déterministe et les événements liés & 1’émission sont traités de ma-
niére stochastique (tirages aléatoires des points d’émissions, des directions, des systémes
émettants et de la zone spectrale mise en jeu). L’implémentation du modéle de propriétés
radiatives et des algorithmes a été réalisée dans le solveur radiatif ASTRE.

La complexité de la méthodologie mise en place est liée au nombre important de proces-
sus radiatifs mais surtout a l'aspect hybride du modéle de rayonnement reposant sur des
modéles de bandes (pour les systémes moléculaires et les continua) et une approche raie
par raie (pour les raies atomiques).

L’implémentation dans le code ASTRE a été validée par comparaison a la méthode de
lancer de rayons dans une configuration plans tangents. A partir de champs aérothermo-
chimiques sur ligne d’arrét relatifs au cas de rentrée FIRE II, le champ de puissance et le
flux radiatif a la paroi ont été calculés pour différentes contributions et différents points de
trajectoire. Les comparaisons entre la méthode de lancer de rayons et le code ASTRE ont
montré dans tous les cas de trés bons accords avec des écarts relatifs de quelques pourcents
au maximum. Outre la validation, ces différents tests ont permis de voir que les contribu-
tions des raies atomiques nécessitent beaucoup plus d’événements (tirs) que les systémes
traités en bandes a convergence égale. Ce constat s’explique par le fait que l'algorithme
utilisé pour traiter les raies atomiques privilégie statistiquement des événements dans les
régions spectrales optiquement trés épaisses et donc inutiles en terme de transfert. Cepen-
dant, en terme de temps de calcul, ces tirs cotitent peu cher car leur durée de vie (longueur
du trajet optique) est trés courte.

Suite a cette validation, le code ASTRE a été mis en ceuvre pour réaliser des calculs 3D
sur le cas d’épreuve FIRE II pour trois points de trajectoire et pour un secteur angulaire
de la couche de choc dont les champs aérothermochimiques sont issus de calculs CFD
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(b) 185.6 millions de tirs

Fi1Gc. IV.16: Coupe 2D de champs de puissance (& gauche) et d’écart type (4 droite) pour le point
de trajectoire 1643 s.
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2D axisymétriques. Les résultats en terme de puissance et de flux pariétal montrent une
bonne convergence des calculs Monte Carlo pour des temps CPU et une place mémoire trés
raisonnables. La comparaison avec les calculs dans une configuration plans tangents montre
des écarts de l'ordre de 10 % pour les trois points de trajectoire étudiés.

Enfin, un calcul de démonstration a été réalisé pour montrer la faisabilité d’utiliser le
code ASTRE avec le modéle hybride de propriétés radiatives pour déterminer les puissances
volumiques sur toute la couche de choc et les flux pariétaux sur tout le bouclier avec des
niveaux de précision et des temps de calcul acceptables.



Conclusion et perspectives

ous avons développé dans cette étude des modéles et des outils pour déterminer les

transferts radiatifs dans les couches de chocs hors d’équilibre et multi-dimensionnelles

rencontrées dans les rentrées atmosphériques terrestres. Les travaux réalisés et présentés
ont été regroupés en trois parties.

- La premiére partie a consisté a formuler I'expression des propriétés radiatives pour des
plasmas de N3-Oy en déséquilibre chimique et thermique. Cette formulation s’est appuyée
sur la base de données spectroscopiques HTGR, [89] développée au laboratoire EM2C et
sur une modélisation hybride du déséquilibre thermique, ¢.e. niveau par niveau pour les
niveaux électroniques des particules® et multi-température pour les niveaux rovibrationnels
des espéces diatomiques et pour les modes de translations des particules lourdes et des
électrons libres. Ce choix de modélisation a été fait pour étre en adéquation avec les déve-
loppements, de plus en plus nombreux dans la littérature, des modéles collisionnel-radiatif
de type électronique spécifique.

Les expressions obtenues ont été mises en oeuvre avec une approche raie par raie sur
le cas test FIRE II, cas représentatif des rentrées terrestres a vitesse hypersonique, pour
déterminer des luminances au point d’arrét pour quatre points de trajectoire. Les champs
aérothermochimiques utilisés résultent de calculs CFD obtenus avec une approche a deux
températures. Les comparaisons aux données en vol sur les intervalles spectraux de mesures
montrent de bons accords globaux. Cependant, pour le point de trajectoire le plus hors
d’équilibre, I’approche multi-température semble ne pas étre assez précise pour représenter
correctement la population des niveaux électroniques. Il en résulte une surestimation d’un
facteur 5 de la luminance a la paroi.

L’analyse des résultats a permis de plus de déterminer les contributions majoritaires a la
luminance au point d’arrét. Les résultats sur toutes la gamme spectrale ont montré que la
zone VUV du spectre contribuent de 40 % a 90 % a la luminance a la paroi suivant le point
de trajectoire. Ceci est notamment di aux contributions optiquement épaisses des systémes
de Ny (VUV), des raies atomiques et dans une moindre mesure de la recombinaison radiative
des ions. Les autres contributions a la luminance proviennent de l'autre partie du spectre (de
I'IR a4 I'UV), optiquement presque mince, et sont dues en grande partie aux raies atomiques
(dans I'TR), aux systémes No(1+), No(2+) et N, (1-) (dans le visible), a la recombinaison
radiative et aux systémes de NO (UV), ces derniers contribuant uniquement a la luminance
dans les cas a haute pression. L’effet du déséquilibre thermochimique a également été étudié.
Il a été montré qu’il joue un role important sur les recombinaisons radiatives (N 4 e7),
(O +¢e7) et (O + O) entrainant des variations de la luminance totale pouvant atteindre

5Pour les continua, cette représentation a été partiellement adoptée compte tenu du manque de données
disponibles dans la littérature sur les sections efficaces par niveau électronique.
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50 %.

- Pour optimiser les calculs de transferts radiatifs et envisager ainsi des calculs dans des
géométries multi-dimensionnelles et /ou pour étudier 'interaction écoulement /rayonnement,
nous avons construit dans un deuxiéme temps, & partir des expressions en monochroma-
tique des coefficients d’émission et d’absorption, un modéle approché de propriétés radia-
tives reposant sur une modélisation hybride : modéle statistique & bandes étroites (MSBE)
pour les systémes électroniques moléculaires optiquement non minces’, box model pour
les systémes électroniques moléculaires optiquement minces et les continua, et approche
raie par raie (RPR) pour les raies atomiques. Les modéles de bandes ont été construits et
paramétrés pour des bandes de 1000 cm~! de largeur et en considérant une approche multi-
température pour la rotation et la vibration dont les températures peuvent respectivement
atteindre 50000 et 25000 K. Pour les niveaux électroniques, la formulation du modéle laisse
la possibilité d’utiliser un peuplement Boltzmannien ou une description niveau par niveau.

L’utilisation du MSBE a nécessité une formulation adaptée de 'ETR pour tenir compte
du déséquilibre thermique et des corrélations spectrales existant entre les processus d’émis-
sion, d’absorption et de transmission. Aprés la construction du MSBE, la précision du
modéle a été évaluée par rapport a des calculs RPR sur des configurations de milieux uni-
formes et non uniformes. Les résultats ont montré d’excellents accords entre les deux types
de calculs.

L’ensemble de la modélisation hybride (modéles de bandes et approches RPR) a été
ensuite mis en ceuvre sur le cas d’épreuve FIRE II pour calculer les luminances et les puis-
sances sur la ligne d’arrét pour quatre points de trajectoire. La comparaison des résultats
avec ceux obtenus avec des calculs RPR est trés satisfaisante avec notamment des écarts
relatifs de moins de 2 % sur les luminances cumulées. Au niveau des temps de calcul, la
méthode déterministe utilisée dans les deux cas pour résoudre 'ETR sur la ligne d’arrét (30
cellules) donne un facteur 60 en faveur de la modélisation hybride. Ce facteur est d’autant
plus grand que le nombre de cellules a traiter est important, car 'utilisation des modéles
de bandes permet de s’affranchir des calculs & haute résolution des spectres moléculaires
trés cotiteux en temps de calcul.

- Afin de réaliser des calculs de rayonnement en 3D, la derniére partie a été consa-
crée a 'implémentation du modéle hybride de propriétés radiatives dans le solveur radiatif
ASTRE, basé sur une approche de Monte Carlo. Ce travail a nécessité la mise en place
d’une méthodologie numérique adaptée a la fois aux systémes traités en modéles de bandes
et aux raies atomiques traitées en raie par raie.

L’implémentation a été validée sur une configuration plans tangents par rapport a une
méthode de lancer de rayons. Les résultats obtenus sur les puissances et les luminances
pour différents types de contributions (systémes moléculaires optiquement épais, continua,
raies atomiques...) et pour ensemble des processus ont permis de valider les procédures
statistiques implémentées dans le code. Ce sont les raies atomiques qui requiérent le plus de
tirs pour obtenir des calculs convergés. Ceci vient du fait que le choix des nombres d’onde
affectés aux tirs s’appuie sur les densités de probabilité des profils des raies privilégiant ainsi
les zones spectrales optiquement épaisses qui ne participent que partiellement au transfert.

"Le caractére optiquement non mince ou mince des systémes a été déterminé en évaluant les épaisseurs
optiques rencontrées sur le cas FIRE II pour les cas & haute pression et & basse température
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Le solveur ASTRE a été mis en ocuvre avec le modéle hybride sur le cas test FIRE 11
pour une configuration 3D. Des calculs sur un secteur angulaire de la couche de choc® ont
été réalisés pour des temps de calcul trés raisonnables (< 30 min sur 64 processeurs pour
une convergence inférieure au pourcent). La comparaison des calculs 3D a des calculs avec
I'approximation plans tangents montrent des écarts de ordre de 10-15 % sur les niveaux
de flux & la paroi.

Enfin, un calcul de démonstration a été réalisé pour montrer la faisabilité d’utiliser le
code ASTRE avec le modéle hybride de propriétés radiatives pour déterminer les puissances
volumiques sur toute la couche de choc (100000 cellules) et les flux pariétaux sur tout le
bouclier avec des niveaux de précision et des temps de calcul acceptables.

Au terme de ces travaux, on peut lister un certain nombre de perspectives qui peuvent
étre regroupées en quatre thémes : données spectroscopiques, modélisation cinétique de
I’écoulement, interaction écoulement /rayonnement et optimisation des transferts radiatifs.

- Tout d’abord, au niveau de la base de données spectroscopiques des continua, certains
mécanismes, dont la contribution est non négligeable dans les problémes de rentrée, sont
traités avec des données (sections efficaces disponibles dans la littérature) partielles ou peu
représentatives des milieux hautes températures. C’est notamment le cas du photodéta-
chement et de la photoionisation moléculaire. Des travaux devraient étre envisagés pour
étudier ces mécanismes afin de compléter les bases de données spectroscopiques.

Par ailleurs, la formulation des propriétés radiatives des continua établie par niveau élec-
tronique ne peut étre que partiellement mise en ceuvre compte tenu du fait que les données
spectroscopiques relatives aux continua sont rarement disponibles par niveau électronique
(elles sont généralement sommées sur les états bas et /ou hauts des transitions). Des travaux
seraient nécessaires pour disposer de données plus détaillées.

Nos travaux ont mis en évidence I'importance de la zone spectrale du VUV dans les
problémes de rentrée atmosphérique terrestre. Cette zone spectrale a été relativement peu
étudiée expérimentalement en émission. Des expériences permettraient de valider les don-
nées spectroscopiques utilisées actuellement.

- Concernant la modélisation cinétique des écoulements de rentrée, les outils CFD mis
en ceuvre pour générer les champs aérothermochimiques que nous avons utilisés sont ba-
sés sur une approche multi-température. Pour s’affranchir de ce modéle de peuplement,
en particulier pour les niveaux électroniques, qui ne semble pas convenir pour le cas de
chocs forts, il parait important de disposer d’une cinétique de type électronique spécifique
en ne tenant compte que des aspects collisionnels dans un premier temps. L’outil (type
collisionnel-radiatif (CR) mais sans le rayonnement) pourrait étre utilisé d’abord en post-
traitement des calcul CFD avant d’étre intégré en partie, ou en totalité si nécessaire, dans
le code CFD.

Un autre aspect important a prendre en compte au niveau de la cinétique est la modé-
lisation de la catalycité de la paroi. Ce point a été trés peu abordé dans ce travail, mais

8A partir des champs aérothermochimiques 2D axisymétriques, la simulation des transferts radiatifs
dans un seul secteur angulaire (obtenu par rotation du maillage 2D autour de l’axe d’axisymeétrie) avec des
conditions de symétrie, est représentatif de toute la couche de choc.
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nous avons vu que l'absorption dans la couche limite, en particulier celle de la zone VUV
du spectre, est importante. Or, cette absorption dépend en partie de la concentration de
Ny qui est trés sensible a la catalycité de la paroi. Dans le cas ou l'appareil de rentrée a
une paroi ablative, il y a, en plus des problémes de catalycité, celui de I’ablation qui peut
modifier considérablement la composition du gaz au voisinage de la paroi.

De maniére générale, outre la méthode de résolution de I'ETR, la précision des calculs
de transferts radiatifs repose sur la connaissance des propriétés radiatives du milieu. Ces
propriétés dépendent en grande partie de la composition chimique du milieu et du peuple-
ment des niveaux d’énergie de chaque espéce. Le degré de confiance accordé aux schémas
cinétiques mis en ceuvre dans les problémes rentrées est donc primordial pour prédire pré-
cisément la charge radiative regue par le véhicule.

- Une premiére stratégie de couplage entre le rayonnement et ’écoulement peut étre en-
visagée conformément au schéma de la figure IV.17 avec tout d’abord, un couplage de type
(b) avec un modéle collisionnel-radiatif sur les niveaux électroniques. Les termes de peu-
plement par rayonnement pourraient étre incorporés dans les équations de population a la
place des facteurs d’échappement habituellement utilisés dans la littérature. Ceci nécessite
néanmoins de mettre en place une procédure de calcul des termes de production (dn’ /dt),qq-.
Par ailleurs, le couplage (a) peut étre également envisagé en insérant simplement la puis-
sance radiative au niveau de 1’équation de I’énergie totale, comme fait généralement dans
la littérature, ou en insérant (suivant le modéle multi-température) des termes sources de
puissances radiatives relatifs aux différents réservoirs d’énergie dans les différentes équa-
tions de bilan d’énergie. Ceci nécessite au préalable de mettre en place une procédure de
calcul, lors de la résolution de ’'ETR, permettant de déterminer ces termes sources.

Solveur CFD :> n, T, T, T

(Multi-température) ﬂe -

Flux convectif Code de calcul
de populations

4 \
Ny T,
(d(r')/at) g Code de calcul de propriétés
I radiatives hors ETL
______ Solveur radiatit |[<{—[n_, «,
Couplage a) It

Flux radiatif

Fic. IV.17: Méthodologie de couplage envisagée avec un solveur CFD multi-température et un

modéle CR.

La derniére perspective concerne 'optimisation du traitement des raies atomiques dans
le code ASTRE. En effet, la procédure mise en place dans cette étude privilégie le tirage des
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nombres d’onde dans les zones spectrales optiquement épaisses pour des tirs qui sont alors
peu utiles en terme de transfert méme s’ils cottent peu cher en temps CPU (trajectoire
des tirs trés courte). Un travail consistant & utiliser un profil biaisé suivant 1’épaisseur
optique des cellules de départ a été effectué afin d’accélérer la convergence des calculs.
Cette méthodologie n’a cependant pas donné de résultats probants en premiére analyse.
Ceci mériterait d’étre approfondi.






Annexe A

Fonctions de partition

es fonctions de partition sont utilisées pour calculer les populations des états rovibro-
L niques lorsque les modes de stockage d’énergie interne sont a I’équilibre. Dans cette
situation, pour les atomes ou les ions, le peuplement des niveaux d’énergie est simple-
ment caractérisé par une température électronique, et pour les molécules, le peuplement
des niveaux est de plus caractérisé par une température de rotation et une température
de vibration. Les fonctions de partition des particules dépendent de ces températures de
peuplement.

Une partie des travaux antérieurs de Deron [152] et de Babou [119] effectués au labora-
toire EM2C ont porté sur la détermination des fonctions de partition dans des conditions
a 'ETL et hors ETL. On donne dans cette annexe, les expressions et hypothéses générales

qui permettent d’obtenir les fonctions de partition des espéces contribuant aux transferts
radiatifs dans les plasmas d’air (N, Oy, NO, NJf, N, O, N*, OF).

Le calcul des fonctions de partition fait intervenir des sommes sur ’ensemble des ni-
veaux des particules. Le temps CPU relatif a ces calculs peuvent étre importants lors de
calculs massifs de propriétés radiatives pour des configurations multidimensionnelles avec
des maillages importants. Pour déterminer plus rapidement ces fonctions de partition lors
de calculs de rayonnement, on s’intéresse également dans cette annexe & la tabulation des
fonctions de partition atomiques et des fonctions de partition par états électroniques des
molécules utilisées notamment dans les relations I11.129, I11.135 et TI1.134.

A.1 Fonctions de partition atomiques

La fonction de partition d’un atome (ou d’un ion) s’écrit en fonction de la température
électronique T,;, mais aussi des températures de translation 7" des lourds et T, des électrons
ainsi que de la composition des particules chargées C selon 'expression suivante :

n_lim

E;
Qat(TehTa Tea Ci) = ; g; €XpP < - kael>’ (Al)

ol g; est la dégénérescence du niveau d’énergie F;. La dépendance en température 7', T,
et composition CL intervient au travers du paramétre n_ lim qui est le nombre limite de
niveaux pris en compte dans le calcul de la fonction de partition. En effet, les séries de
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Rydberg atomiques, aboutissant & différents niveaux d’énergie de l’ion, contiennent une
infinité de niveaux qui entraine la divergence de @) s’ils sont tous pris en compte dans la
sommation sur les niveaux. Pour pallier ce probléme, on tient compte de I’abaissement du
potentiel lié aux interactions électrostatiques locales, ce qui permet de fixer un nombre limite
de niveaux a prendre en compte. L’énergie limite E, j, que peut atteindre la particule
avant de s’ioniser est alors de :

Enilim = Eioni - API: (Az)

ou Fi,,; est 'énergie d’ionisation et API 'abaissement du potentiel qui dépend des tem-
pératures de translation des particules et des densités des particules chargées.

Les énergies des niveaux électroniques d’une particule sont répertoriées dans les bases
de données spectroscopiques TOPBASE [153] et NIST [81]. Cependant, ces bases ne sont
pas complétes pour des énergies proches de la limite d’ionisation. Une complétion est alors
réalisée suivant un modéle hydrogénoide [154] tel que :

(a+1)*

En = Eioni - 2
n

Eioni(H), (A.3)
avec « le degré d’ionisation de l'espéce considérée et FEj,,;(H) 1'énergie d’ionisation de
I'hydrogéne. Le nombre effectif limite de niveau n.sy se déduit des relations A.2 et A.3 :

Eioni (H)

AP (A.4)

Neps = (a+1)

Pour une réaction d’ionisation A(a) — A(a+ 1) 4 e, Pabaissement du potentiel peut
s’écrire :

API(a) = E(a+1)+ E(1) - E(«) (A.5)
(a+1)e?
= ey (A.6)

ou F(a) est ’énergie potentielle de la particule de degré d’ionisation « et pp le rayon de
Debye. Dans le cas ou la translation des particules lourdes n’est pas en équilibre avec celle
des électrons, cette longueur caractéristique est donnée par [155] :

—1/2
pD - N 2 i 2 . bl
62(§:¢;T12%; +'%%?)

ou N,,, est le nombre d’espéces ionisées, n;, n. les densités de l'ion i et des électrons,
et q;, g leurs degrés d’ionisation. Les températures T' et T, sont respectivement celles qui
caractérisent la translation des espéces lourdes et la translation des électrons. En considérant
I’électroneutralité locale du milieu et le fait que les espéces, dans notre application, ne sont
ionisées au plus qu’une seule fois, on obtient la relation simplifiée :

. Eokb< TTe >
D= e2n, \T + T,

(A7)

—-1/2

(A.8)




Annexe A. Fonctions de partition 221

Ainsi, on obtient la dépendance :

Nepr = f(pp(T, Te,me)).- (A.9)

La paramétrisation d’une fonction de partition atomique donnée par la relation A.1 se
simplifie alors par :

Qat(Tela T7 T€7 Cﬂ:) = Qat(Teh PD (T, Tea ne))- (A]'O)

Le nombre de niveau effectif limite n’étant pas entier par définition, une légére variation de
température peut entrainer la prise en compte d’un niveau fortement dégénéré et créer des
discontinuités des fonctions de partition. Pour éviter ce probléme, une procédure de lissage
a été mise en ceuvre par Deron [152]|. Pour simplifier la paramétrisation, nous avons tabulé

1.5E+23

(“'I')—
g 1E+23
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c
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F1G. A.1: Evolution de la densité électronique, de l’abaissement du potentiel et du rayon de Debye
d’un plasma d’air en fonction de la température ¢ ETL sous 1 bar.

les fonctions de partition atomiques uniquement en fonction de T,; et de pp. Nous avons
étudié les évolutions du rayon de Debye pour définir 'intervalle & prendre & compte pour la
tabulation. La figure A.1 du bas montre a titre d’exemple, 1’évolution du rayon de Debye
dans un plasma d’air & 1 bar a 'ETL en fonction de la température. La figure du haut
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permet de faire la correspondance avec ’abaissement du potentiel et la densité électronique
du plasma. Les rayons de Debye supérieurs & 107° m sont observés a des températures
inférieures a 3000 K pour lesquelles le calcul des fonctions de partition atomiques est peu
sensible & la valeur de I’abaissement du potentiel qui est 'ordre de 1 cm™!. Ensuite, plus la
température du plasma augmente et plus la densité électronique augmente par ionisation
des particules ce qui fait baisser le rayon de Debye et donc augmenter ’abaissement du
potentiel. Ce comportement est observé entre 3000 et 15000 K. Ensuite par effet de dilution,
on observe une évolution contraire (la température monte et la densité électronique diminue
ce qui entraine une légére augmentation du rayon de Debye). Le rayon de Debye est alors
minoré par 1078 m pour toute la gamme de température étudiée. Des estimations du rayon
de Debye dans des cas de rentrée ont été effectuées et ont montré que ce rayon restait
supérieur a 107° m. L’intervalle de variation de pp a prendre en compte pour déterminer
I’abaissement de potentiel dans nos applications et donc les fonctions de partition atomiques
est [1079,107° m|. Les fonctions de partition de N, O, N* et OT ont été tabulées sur cette
intervalle du rayon de Debye avec un pas logarithmique et sur une grille de température T,
indiquée par la figure I11.24 en prenant T,, = T,,.

A.2 Fonctions de partition diatomiques

On s’intéresse dans cette section aux fonctions de partition des molécules diatomiques
présentes dans les plasmas d’air de rentrée qui contribuent aux transferts radiatifs par
émission et/ou absorption. L’énergie interne E,,,; d’une molécule diatomique peut s’écrire :

Ean - Eel(n> + Evib(na U) + Erot(n7 J) + Einter(n7 v, J)7 (All)

ol n, v et J sont les nombres désignant respectivement 1’état électronique, vibrationnel et ro-
tationnel de la molécule, E.(n) est 'énergie électronique dépendant du nombre n, E,;,(n,v)
une partie de I’énergie vibrationnelle dépendant exclusivement de n et de v, E,n(n,J) une
partie de I’énergie rotationnelle dépendant exclusivement de n et de J et Ejyer(n,v,J)
I’énergie d’interaction entre la vibration et la rotation. On a négligé dans ’expression ci-
dessus les effets de structure fine et de A doubling, ce qui est légitime dans le calcul des
fonctions de partition a des températures pas trop basses. L’énergie rovibrationnelle est
calculée a partir du développement de Dunham donnant pour un niveau électronique :

Euip(n,v) + Eyor(1, J) + Einger(n, v, J) ZYlm<v + ) T+ 1), (A.12)

ot les coefficients Y}, correspondent au signe prés aux constantes spectroscopiques we, WeTe,
WeYeserrs Dey Bey...y Qey [e,... présentes dans les relations suivantes :

Eel(n) - Te (A]_S)

1 1\2 1\3

Eup(n,v) = we(v+§)—w6xe<v+§) +weye(v+§>

1\ 4
+w€ze(v+§) + ... (A.14)
Erot(n,J) = B(J(J+1)) = D(J(J+1))*+ ... (A.15)
1\ 2
Einter(n,v, J) = —ae< J(J+1) +7e(v+2) J(J+1)+

)
)T (vt 5) DY (A1)
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Si le milieu est caractérisé par une température électronique 7,;, une température vibra-
tionnelle T}, et une température rotationnelle 7T,., la fonction de partition d’une molécule se
calcule via la relation :

Qmot(Te1, Ty, Ty) = 7n§a:z [Qn exp ( heEe(n )) vi‘:z {exp ( _ he(Byip(n,v) — 60))
v=0

kael kav

Jmaz
X > (2] +1)exp ( _ helBraln, v, szb;Emter(n’ > J))>H, (A.17)
J=0 "

ol g, est la dégénérescence de 1’état électronique électronique n, €y I’énergie du plus bas ni-

veau rovibronique. o vaut 1 pour les molécules hétéronucléaires et 2 pour les homonucléaires
afin de tenir compte des poids statistiques liés au spin nucléaire en moyenne. La procédure
de détermination des nombres maximums v,,q, €t Jyq.. €st expliquée dans la référence [119].
Dans la relation A.17, énergie d’interaction vibration/rotation est associée au mode rota-
tionnel de la molécule. Il a été montré dans la Réf.[119] qu’en associant cette énergie au
mode vibrationnel, ’écart observé sur les fonctions de partition entre ces deux modélisa-
tions est négligeable. Babou [119] a mis en place une procédure de calcul des fonctions de
partition a deux températures (7,. une température d’équilibre des modes électroniques
et vibrationnels, T, une température de rotation) et a réalisé ensuite une tabulation des
fonctions de partition de Ny, Oy, NO, N, et NO'! a ces deux températures.

Dans notre application, la population des états électroniques des molécules peut étre dé-
crite & 'aide d’une troisiéme température 7., ou a 'aide d’un modéle collisionnel-radiatif.
Il est donc nécessaire pour utiliser les relations II11.129, I11.135 et II1.134 de réaliser une
tabulation des fonctions de partition par état électronique de chaque espéce moléculaire
en fonction des deux températures T, et T,. Si la répartition des niveaux électroniques est
caractérisée par une température électronique T,;, la fonction de partition totale a trois
température peut alors étre déterminée en effectuant simplement la sommation de I’en-
semble des fonctions de partition rovibrationnelles associées a chaque niveau électronique
n affectées de leur poids respectif exp(—FE¢(n)/kpTe) (cf. relation I1.15).

Pour le calcul des fonctions de partition totales, le nombre de niveaux pris en compte
ainsi que toutes les données spectroscopiques nécessaires aux calculs des expressions A.13,
A.14, A15, A.16 sont dans la Réf. [104]. Babou et al. [104] ont montré par ailleurs que le
nombre de niveaux pris en compte dans leurs calculs était suffisamment élevé pour estimer
correctement (& 5% prés) les fonctions de partition totales. Cependant, les états supérieurs
des transitions électroniques des systémes de Ny (VUV) n’ont pas été pris en compte dans
ces travaux. Les données spectroscopiques nécessaires pour calculer les fonctions de partition
rovibrationnelles associées a ces états sont données dans le tableau A.1. Les données non
disponibles pour D, et (. ont été estimées en utilisant les formules suivantes [156] :

4B3
D. = w; (A.18)
BweTe DOy, agwe
b = De( we B, _2433)' (4.19)

! Aucune transition de NO™T n’est prise en compte dans nos calculs de rayonnement. Cependant, il a été
utile de tabuler la fonction de partition de cette espéce qui intervient dans le calcul de la photoionisation
de NO. Ceci n’a pas été fait pour OF .
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u "’
du puits de potentiel de I’état fondamental, a été calculée en utilisant la relation préconisée

par Herzberg [156] :

L’énergie de dissociation Ey;., des états d!3F, ciIl,, 0ill,, référencée par rapport au fond

2

w
Eiics = —5. A.20
¢ 4weTe ( )

TAB. A.1: Coefficients de Dunham relatifs aux états électroniques de No (VUV) pour le calcul

des fonctions de partition.

états électroniques Na
b I, vIST csT il olTl,
Référence Yo et Yi1 [157] [157] [157] [157] [157]
Umaz Yio €t Yi1 19 28 8 4 4
Yoo 6.531 0.289 0.727 3.898 4.236
Yi0 = we 641.76 759.31 2166.7 2198.4 1966.5
Y20 = —weze 21.67 -3.4044 -13.345 -25.6 -10.88
Y30 = weye -1.413 0.017768 -0.29393
Y10 = weze 0.02286 -1.7768e-3
Yo1 = Be 1.387 1.1591 1.9285 1.976 1.7305
Yi1 = —ae -0.01424 -0.01044 -0.0196 -0.038 -0.0275
Yo2 = —De [158] 29e-6 5.3e-6
Yi2 = —fe
Te [158] 101675 104498 104519 104476 105869
Référence Fy;qs [159] [159] [158] [158] [158]
Egiss 16677.65 24185.09 87946.6 47196.4 | 88858.57
Te[158] 1.284 1.4439 1.1080 1.1163 1.1784




Annexe B

Description succinte du code
hydrodynamique CelHyo2D

On décrit brievement dans cette annexe le code CelHyo2D [160, 24, 25, 55, 28, 10| déve-
loppé par TONERA pour simuler des écoulements hypersoniques de rentrée atmosphérique.
On s’intéresse en particulier au cas de la rentrée terrestre. On expose successivement et
succinctement le systéme d’équations a résoudre et la modélisation physico-chimique de
I’écoulement en ce qui concerne les modéles cinétiques, les modéles de relaxation, les prin-
cipaux modéles de couplages chimie/vibration disponibles dans le code et les propriétés
de transport. Pour plus de détails sur les schémas numériques et la modélisation physico-
chimique, le lecteur est invité a consulter les références données précédemment.

B.1 Systéme d’équations

Le code CelHyo2D résout avec une approche en volumes finis les équations de Navier-
Stokes s’appuyant sur les hypothéses (H) énoncées dans la section 1.3.1 et en prenant en
compte le déséquilibre thermique de la couche de choc par une approche multi-température :
une température 7' pour caractériser la translation et la rotation des particules lourdes, deux
températures T, n,, T, 0, respectivement pour la vibration des molécules Ny et Oy et une
température 7, pour décrire la translation des électrons libres. On notera que I'énergie
d’excitation électronique des particules lourdes est négligée.

De plus, concernant le traitement du gaz d’électrons libres, I’approche de Coquel et Mar-
mignon [24, 25, 55| est utilisée pour exprimer un systéme d’équations sous forme conser-
vative, en remplagant 1’équation de bilan de I'énergie du gaz d’électrons libres par une
équation portant sur une variable entropique (cf. relation 1.29). Cette modélisation ne per-
met cependant pas de prendre en compte les phénoménes dissipatifs (conduction, diffusion)
qui ont lieu au sein du gaz d’électrons. Ces derniers sont alors négligés.

En prenant les mémes notations que celles du chapitre I, les équations résolues sont les
suivantes [10] :

- Equation de bilan de la masse de chaque espéce s :

Oyps + Opi (psti)) = 0yi (pDyDyiyys) + s (B.1)
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- Equation de conservation de quantité de mouvement totale :

, o , 9
Ou(puy) + Opi (pugp) + Opipds; = Ops |1 (Tpattg + Oritiy) — g#axkulé@j (B.2)

- Equation de bilan de I’énergie de vibration de I'espéce m (m pouvant désigner Ny ou

02) :

at (pmev,m) + aa:j (pmev,mug)> - aacj (Av,maa:ij,m) + 8a:j (pev,mDmaa:jym)
Q;}nft + Q:}nfv + vaie

_|_
+ Wmeym — w:r_z(eg,m — €ym) + w;(ei,m — eym) (B.3)

ol Wy, = W + w,, et QUL QU-Y Q¢ sont respectivement les termes de relaxation entre
la vibration de l'espéce m et : (i) la translation des particules lourdes (échange VT), (ii) la
vibration des autres espéces diatomiques (échange VV) et la translation des électrons libres
(échange V-e).

- Equation de conservation de I’entropie du gaz d’électrons libres :

6_1 e — _ _
Je = 2 PSe(qemt e 4 Qe (B.4)

Ou(ps.) + Oys (pseud) =
1 (pse) (pseuyp) e D

ou Q7 Qe Q" sont respectivement les termes de relaxation entre la translation des
¢lectrons libres et : (i) la translation des particules lourdes (échange e-T), (ii) la vibration
des espéces diatomiques (échange e-V) et la rotation des espéces diatomiques (échange e-R).

- Equation de bilan de I’énergie totale :

OpE + Oy (pHul) = Oy [Aeqaﬂ + ) Nomai Tom)

4 , . 92

+ 8353‘ (thstﬁzij> (B.5)

ol A\, désigne la conductivité thermique des degrés de liberté a I’équilibre (translation,
rotation et vibration des espéces moléculaires supposées a 1’équilibre thermique vibration-
nel) et A, ,, celle de la vibration de I'espéce m (Nz ou Os).

Le systéme d’équations présenté dans ce paragraphe ne prend pas en compte le rayonne-
ment. Dans le cadre de la thése de Soubrié [10], un couplage hydrodynamique/rayonnement
a été réalisé en insérant sous forme de terme source la puissance radiative dans I'équation
de bilan de I’énergie totale.
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B.2 Modélisation physico-chimique

B.2.1 Cinétique chimique
B.2.1.1 Schéma réactionnel

Dans le cadre de la rentrée atmosphérique terrestre, les espéces prises en compte dans le
code CelHyo2D sont Ny, Oy, NO, N, O, N5, OF, NO*, N*, OF et e~. Plusieurs schémas
réactionnels sont implémentés dans le solveur pour déterminer les taux de production wy
de chaque espéce. On peut citer les deux principaux qui sont le schéma de Park [68] et celui
de Dunn et Kang [70].

Pour les réactions d’ionisation par impact d’électrons, les taux de réactions de Wilson
[161] peuvent étre également utilisés. Pour tenir compte du déséquilibre entre la translation
des espéces lourdes et celle des électrons libres, les constantes de vitesses sont pilotées par
une température égale & TT!7% ol s est un paramétre « utilisateur » pouvant varier entre
0 et 0,5.

Concernant les taux des réactions de dissociation/recombinaison et d’échanges, des mo-
déles de couplage sont implémentés pour tenir compte de 'influence de la vibration sur les
constantes de vitesse. Ceci fait ’'objet de la section B.2.2.1.

B.2.1.2 Catalycité a la paroi

La catalycité a la paroi peut étre simulée de trois maniéres différentes :

- condition de non-catalycité : la paroi n’influe pas sur la composition chimique du gaz.
Autrement dit le taux de production des espéces chimiques est nul a la surface. Cette
condition minimise le flux convectif & la paroi.

- condition de paroi totalement catalytique : c’est le cas opposé au précédent. La surface
joue le role de catalyseur en favorisant les réactions de recombinaison. La fraction massique
des atomes a la paroi est alors nulle. Cette condition maximise le flux convectif.

- condition de paroi partiellement catalytique : les constantes de vitesse de recombinaison
a la paroi dépendent de la température de paroi et d’un coefficient de recombinaison compris
entre 0 (paroi non catalytique) et 1 (paroi catalytique).

B.2.2 Couplage chimie/vibration
B.2.2.1 Influence de la vibration sur la chimie

Suivant le type de réaction, trois types de couplage chimie/vibration sont généralement
considérés dans la littérature : le couplage chimie/vibration pour les réactions de dissocia-
tion (CVD), le couplage pour les réactions de recombinaison (CVR) et le couplage pour les
réactions d’échange (CVCE).
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Dans une approche multi-température, ces trois types de couplages se résument a définir
un parametre :

k(T,T,)

k(T)
qui est le rapport entre les constantes de vitesses de réaction dans le cas hors équilibre et
a I’équilibre.

Z(T,T,) = (B.6)

De nombreux modéles de couplages sont implémentés dans le solveur CelHyo2D pour
déterminer les facteurs Z. L’ensemble de ces modéles sont décrits dans la thése de William
[28] avec les références associées.

Pour le cas du couplage CVD, les modéle de Park, de Teanor-Marrone (préférentiel et non
préférentiel), de Losev, de Kuznetzov, etc. .., sont implémentés. A titre illustratif, la figure
B.1 montre I’évolution sur ligne d’arrét des températures et des concentrations Ny, Oy et
NO issus de calculs 1D! pour un cas de rentrée atmosphérique terrestre pour ces différents
modéles de couplage CVD. Le cas de rentrée simulé correspond au point de trajectoire de
la sonde RAM-C IT [3] & 71 km (vitesse 7659 m/s, température et pression amont 216 K et
4.8 Pa). On peut voir sur ces figures la sensibilité des températures et des concentrations a
ces différents modéles. Des écarts de température de 'ordre de 2000-3000 K sont observés

dans la zone hors d’équilibre. Pour les concentrations, 'effet est en particulier visible pour
Os.

22000 sans couplage CVD
F g — — — = Park g=0.5
—_——— Park g=0.7
---------------- Treanor-Marrone U=D/3
— — — - Treanor-Marrone U=D/6
Treanor-Marrone U= o

20000 |-

18000 |- T

o a Hansen
16000 |~ v Hammerling

F o Gordiet
14000 |- ° Kuznetsov
<

Losev B-model

1™ F
12000 |F
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=
o
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6000 |-

4000 |-
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FiG. B.1: Evolution des températures (4 gauche) et des concentrations (a droite) le long de la
ligne d’arrét de la sonde RAM-C II pour différents modéles de couplage CVD. Point de trajectoire
a 71 km.

Le couplage CVR dans le code CelHyo2D se résume simplement a fixer un paramétre 2
pour les réactions de recombinaison égal au paramétre Z pour la dissociation :
Zrecomb<T> Tv) = Zdiss(T7 Tv) (B7)
tel que :
kf(TvaT) _ Zdiss(T7 Tv)kf(T) _ Zdiss(Ta Tv)
kr (Tvu T) Zrecomb<T7 Tv)kr(T> Zrecomb (T; Tv)
Le solveur CelHyo2D dispose également d’un outil 1D appelé CASL [28] permettant de calculer les

couches de choc de rentrée atmosphérique de maniére & ce que les résultats obtenus sur la ligne d’arrét
soient similaires & ceux obtenus & partir d’une simulation en 2D.

Keg(T) = Keg(T) (B.8)
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ou K(T), ky, k. désignent respectivement la constante d’équilibre a 7" et les constante de
vitesse directe (dissociation) et inverse (recombinaison) de la réaction considérée.

Enfin, pour le couplage CVCE, le modéle de Macheret est disponible.

On notera que lorsqu’un type de couplage n’est pas pris en compte cela revient numéri-
quement a prendre Z=1 pour les réactions en question.

B.2.2.2 Influence de la chimie sur la vibration

Le couplage entre la chimie et la vibration se caractérise par I'effet de I'excitation vi-
brationnelle sur les taux de réaction mais aussi par 'effet de la chimie sur 1’énergie vi-
brationnelle créée ou perdue lors d’une réaction de dissociation/recombinaison ou méme
d’échange. On parle alors de couplage CVDV (couplage vibration/dissociation/vibration),
CVRV (couplage vibration/recombinaison/vibration) et CVCEV (vibration/échange de
charge/vibration). Ils sont représentés par les deux derniers termes du membres de droite
de I'équation B.3.

Le couplage CVDV est traité dans CelHyo2D a partir de la relation .57 rappelée ici
[28] :
R on(Z(T,Tym))
kyM,, O(1/kTy )

eg,m(Tv Tv,m) = + ev,m<Tv,m) (B,9)
qui permet d’exprimer pour chaque modéle CVD, la valeur de I’énergie moyenne perdue par
dissociation ef , (T, T, ). Si ce type de couplage n’est pas considéré, alors e? (T, T, ) =
ev,m(Tv,m)-

Le couplage CVRV peut étre activé dans CelHyo2D? : cela se résume simplement &
prendre e} (T, T,m) = €4 (T, T,,). Dans le cas contraire, on utilise e, (T,T,,,) =
eim(T, T).

Pour le cas de couplage CVCEV, la procédure utilisée est la méme que pour le couplage
CVDV dans le cas de la destruction de la molécule par réaction d’échange et le couplage
CVRV dans le cas de la création de la molécule par réaction d’échange.

B.2.3 Modéle de relaxation

Dans les équations de bilan d’énergie de vibration et d’entropie du gaz d’électrons libres,
des termes d’échanges entre les différents réservoirs d’énergie sont a prendre en compte pour
modéliser la relaxation dans le gaz. Dans le code CelHyo2D, les échanges VT (vibration-
translation des espéces lourdes), VV (vibration-vibration), e-T (translation électrons libres-
translation des espéces lourdes), e-R (translation électrons libres-rotation) et e-V (trans-
lation électrons libres-vibration) sont pris en compte. On décrit briévement dans les para-
graphes suivants comment ces termes sont traités.

- Echanges VT :

2La prise en compte du couplage CVRV nécessite d’utiliser un modéle CVDYV.
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Les termes d’échanges s’écrivent sous la forme de Landau-Teller [162] :

vt — o ev,m(T) - GU,M(TU,M)

m v—t
Tm

(B.10)

ot 727" est le temps de relaxation de la molécule m pour les échanges VT. Pour un mélange
de plusieurs constituants, ce temps se définit a partir des temps de relaxation pour chaque
type de partenaire collisionnel s tel que :

n
—=)
v—t v—t
7-m s=1 Tm,s
v—t

Différents temps de relaxation 7, sont implémentés dans CelHyo2D dont les plus cou-

ramment utilisés dans la littérature, ceux de Park |68 basés sur le formalisme proposé par
Millikan et White [163].

- Echanges VV :

(B.11)

Pour les échanges VV, 'expression utilisée est celle préconisée par Thivet [13| et Stu-
pochenko [164]. Leur modélisation repose également sur des temps de relaxation VV entre
les différentes espéces moléculaires m. Ces temps peuvent étre déterminés par CelHyo2D
suivant plusieurs modéles dont celui de Losev [165], le plus complet actuellement dans la
littérature et proposé sur un large domaine de température allant de 300 a 40000 K.

- Echanges e-T :
Le terme d’échange e-T s’écrit suivant le formalisme d’Appleton et Sutton [166, 22] :

*

v

— e—t __ es

Qs g 5S¢t = 3kn M. (T — T,) g 0 (B.12)
Il est basé sur une fréquence de collision effective v, des électrons avec l'espéce s. Cette
fréquence s’exprime en fonction d’une section efficace de collision dépendant de la tempé-
rature des électrons. Dans le code CelHyo2D, une distinction est faite lors du calcul de ces
sections entre un partenaire collisionnel neutre (données tirées de [167]) ou un partenaire
collisionnel ionique. La section efficace tient compte dans ce dernier cas de 'existence du
champ électrique [19]).

- Echanges e-V :

Le terme d’échange e-V §’écrit comme la somme des termes d’échange (sous la forme de
Landau-Teller [162]) relatifs & chaque espéce moléculaire :

ev,m (Te) - ev,m (Tv,m)

Ee—V
Tm

Se—v = Z an_v = Pm

m

(B.13)

ou 775" désigne le temps de relaxation de la molécule pour un échange e-V. Ces temps de
relaxation sont calculés dans CelHyo2D & partir des expressions proposée par Bourdon [168|
pour N, et par Park et Lee [169] pour O et NO. Les échanges e-V pour les autres espéces
moléculaires sont négligés.

- Echanges e-R :
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Le terme d’échange e-R est déterminé a partir de la somme des termes d’échanges relatifs
a chaque espéce moléculaire :

I U (B.14)

ol la somme est faite sur les espéces Ny, Os et NO. Les échanges e-R avec les autres espéces
sont négligés.

Q& est calculé & partir des travaux de Koura [170] pour les espéces moléculaires non
polarisées Ny et O, et de Matsuzaki [171] pour 'espéce polarisée NO
B.2.4 Propriétés de transport

B.2.4.1 Viscosité

Dans le code CelHyo2D, la viscosité du mélange gazeux repose sur le modéle d’Armaly
et Sutton [172] tel que :

o gﬁz” ( . )( 5 +%) e

p— Mg+ M, Az,

avec @, = Fo + MS ( T By, 1 +
228
ou Af

w Bar et Fy,. sont des constantes dépendant du type d’interaction entre les espéces r
et s (atome et son propre ion, molécule et électrons, etc). Le terme pug désigne la viscosité
d’un gaz pur. Son expression repose sur la relation d’interpolation de Blottner et al. [173] :

(B.15b)

ps = 0,1 exp [(A’; InT+ BY) nT + Cﬁ] [kg.m™t.s™] (B.16)

dans laquelle les coeflicients A%, B* et C* dépendent de ’espéce considérée. Ils sont tirés des
travaux de Gupta et al. [174] et sont valables pour des températures variant entre 1000K et
30000K. Pour les espéces chargées, les valeurs sont données a la pression du gaz d’électrons
Pem définie par la relation :

Pem = 0,0975 (T.,/10%)* [atm)] (B.17)

Pour toute valeur de p. inférieure a pen,, la correction suivante doit étre appliquée (pe
exprimée en atmosphéres) :

NS(pe> _ 1 - 2
Ms(]%m) lnA(pe> T. 8/3
In [2.09 - 10-2 (1000 1/4) + 1.52( 1/4>

(B.18)

1000pe

La viscosité des électrons libres est négligée dans I’équation de conservation de I’entropie
des électrons libres mais leur contribution est prise en compte dans le calcul de la viscosité
du mélange.
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B.2.4.2 Conductivité thermique

Deux modéles sont disponibles dans CelHyo2D pour calculer les conductivités thermiques
Aeg €t Ay des espéces lourdes (la conductivité thermique des électrons est par ailleurs
négligée).

- Le premier modéle considére pour ’ensemble des modes d’énergie a I’équilibre thermique
et définit la conductivité thermique A, & I'aide du nombre de Prandtl Pr qui est supposé
constant dans I’écoulement? :

Aeg = 1 Cpeq/ Pr (B.19)

Le terme Cp,, désigne la capacité calorifique & pression constante pour les modes d’énergie
correspondants a 1’équilibre tel que :

Cpeg = Cueq+ (B.20a)

M
Cveg = Zyszts+ZymC’va+ Z YmCVym (B.20b)

m Tv m=1

ot M désigne la masse molaire du mélange, définie par M = > M,

Pour les espéces moléculaires m en déséquilibre thermique vibrationnel, le modéle de
Monchick et al. [175] donne les conductivités A, ,,, pour le mode vibrationnel.

- Dans le second modéle, CelHyo2D évalue la conductivité thermique associée a chaque
mode d’énergie. La conductivité thermique de translation \;; d'une espéce neutre s dans
le mélange gazeux est calculée par la formule de Wilke [176] tandis que la conductivité
thermique de rotation A, ,, et de vibration d’une espéce moléculaire m dans le mélange
gazeux est déterminée selon le modéle de Monchick et al. [175].

Le code CelHyo2D calcule alors la conductivité thermique A, via la relation :

ZAMJFZAWJF > dum (B.21)
T

8756 m, T’u m=

B.2.4.3 Diffusion

Deux modéles sont également disponibles dans CelHyo2D pour calculer le coefficient de
diffusion D, de chaque espéce s hormis pour les électrons pour lesquels la diffusivité est
négligée.

- Dans le premier modéle, le coefficient de diffusion est supposé identique pour toutes

les espéces neutres. Son expression repose sur un nombre de Lewis Le constant* dans
I’écoulement tel que :

(Dg)s=n = Dp = AeqLe/(pCpeq) » Vn espéce neutre (B.22)

3Pour ’air, la valeur du nombre de Prandtl varie dans la littérature entre 0,7 et 0,75. Les calculs sont
généralement fait avec la valeur de 0, 72.

4Les variations du nombre de Lewis avec la température sont assez mal connues [28] et une valeur
comprise entre 1,0 et 1,4 est en général utilisée pour l'air & ’équilibre. Dans les calculs présentés dans le
chapitre IV une valeur de 1.2 a été utilisée).
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Les ions et les électrons sont liés par le champ électrique induit. Dans un gaz partiel-
lement ionisé sans courant électrique, cet effet est modélisé par le principe de diffusion
ambipolaire |15] :

(Ds)szion =2Dp (BQS)

- Dans le second modéle, le coefficient de diffusion suit la loi de Gubernatis [177] :

1- s
(Ds)sen = Z—mxr , Vn espéce neutre (B.24)
r#s,r#e @sr

Les coefficients de diffusion binaire Z,, suivent la loi d’interpolation en température et en
pression extrait des travaux de Gupta et al. [174] dont le domaine de validité s’étend jusqu’a
30000K.
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