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Abstract

Radiation from solid propellant rocket plumes is important for the prediction
of thermal fluxes on vehicle walls and of plume signature. At high altitudes, of
approximately 100 km, those plumes are characterized by two-phase compres-
sible flows, highly rarefied in some regions, composed of alumina particles and
exhaust combustion gases. Radiative transfer plays an important role in the
cooling and the phase change of the particles.

In order to carry out numerical simulations of rocket plumes and their ra-
diation, several models have been developed. The radiation of the gas phase
is taken into account using statistical narrow bands models. The supercoo-
ling phenomenon has been modeled to deal with the phase change of alumina
and to obtain correct temperature fields for the different size classes of par-
ticles. Finally, a splitting method of the radiative power has been established
to enable the coupling between radiation and the flow field under gas/particle
thermal non-equelibrium. These models have been implemented in a calcula-
tion platform, enabling to couple a Navier-Stokes solver for the gas phase, an
Eulerian solver dealing with the dispersed phase and a radiative solver based on
a Monte Carlo method. The developed numerical tool has been partly valida-
ted comparing our results with the measurements obtained during the BSUV2
experiment. In the conditions of this experiment, particle radiation is shown
to be predominant but the contribution of the gas phase is found to be non-
negligible. Simulations under different hypotheses have put the emphasis on the
importance of radiative transfer, coupled with the supercooling phenomenon,
for an accurate evaluation of particle temperature fields.

The last part of this work focuses on the study of gas vibrational non-equilibrium
and its impact on radiation from high altitude plumes. It is shown that the slow
deexcitation of vibrational levels of the CO5 molecule during the plume expan-
sion may increase significantly its radiation.






Résumé

Le rayonnement dans les jets issus de moteurs & propergol solide constitue un
phénomeéne essentiel a I'estimation des flux aux parois et a la prédiction de la
signature radiative des engins. A haute altitude, de I'ordre de 100 km, ces jets
sont caractérisés par des écoulements compressibles diphasiques, a fort aspect
raréfié dans certaines régions, composés de particules d’alumine et de gaz de
combustion. Le transfert radiatif y joue un role important dans la mesure ou il
influence fortement le refroidissement et le changement de phase des particules.

Afin de simuler numériquement les jets et leur rayonnement, différents mo-
déles ont été développés. Le rayonnement des gaz a été pris en compte a l'aide
de modéles statistiques a bandes étroites. Le phénoméne de surfusion qui régit
le changement de phase de l'alumine et les champs de température associés
aux différentes tailles de particules, a été pris en compte. Enfin, une méthode
de splitting des puissances radiatives a été mise en ceuvre afin de permettre le
couplage entre le rayonnement et 1’écoulement dans des milieux en déséquilibre
thermique gaz/particules. Ces modéles ont été implémentés dans une plate-
forme de calcul, permettant de coupler un solveur fluide utilisant une approche
Navier-Stokes, un solveur eulérien pour traiter la phase dispersée et un solveur
radiatif qui utilise une méthode de Monte Carlo. L’outil numérique développé
a été partiellement validé en comparant nos résultats aux mesures obtenues
dans le cadre de I'expérience BSUV2. Dans les conditions de cette expérience,
le rayonnement des particules est prédominant mais la contribution des gaz
s’avére non négligeable. Des simulations sous différentes hypothéses ont per-
mis de mettre en évidence le role primordial du transfert radiatif, couplé au
phénomeéne de surfusion, dans I'établissement des champs de température des
particules.

La derniére partie de ces travaux s’est attachée a I’étude du déséquilibre vi-
brationnel de la phase gazeuse et de son impact sur le rayonnement dans les
jets. Il est montré que le gel partiel des niveaux de vibration de la molécule
COgq durant la détente du jet peut augmenter de fagon significative son rayon-
nement.
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Chapitre 1

Introduction

1.1 Contexte et motivations

Développés a partir du XII™®¢ siécle par les Chinois, les moteurs & propul-
sion solide sont depuis couramment utilisés pour la propulsion spatiale, aussi
bien dans les domaines civil que militaire. Dans les fusées modernes, ces mo-
teurs sont constitués d’un pain de propergol, d’un allumeur et d’une tuyére. Le
pain de propergol prend la forme d’un bloc de poudre, contenant a la fois le
combustible et le comburant, auquel sont ajoutées des poudres métalliques, de
I’aluminium le plus souvent permettant d’augmenter la température lors de la
combustion et ainsi la poussée générée par le propulseur. Le pain de propergol
est percé longitudinalement, le trou tenant réle de chambre de combustion. Lors
du fonctionnement du propulseur, la surface interne du propergol briile, éjec-
tant & grande vitesse les gaz de combustion et les particules d’alumine issues
de 'oxydation de I’aluminium jusqu’a la tuyére.

Ces propulseurs ont I'avantage d’étre relativement simples d’utilisation, de gé-
nérer une forte poussée et d’avoir un cott de fabrication faible. Les moteurs a
propulsion solide possédent cependant une impulsion spécifique plus faible que
les moteurs a propulsion liquide et la poussée qu’ils générent est difficilement
modulable du fait que I'on ne puisse pas maitriser facilement la combustion du
propergol. Pour ces raisons, les moteurs & propulsion solide sont utilisés dans
les premiers étages des lanceurs, tels les propulseurs d’appoint EAP (Etages
d’Accélération & Poudre) de la fusée Ariane 5, alors que les moteurs a propul-
sion liquide sont généralement préférés pour les étages supérieurs. Les moteurs
a propergol solide sont toutefois utilisés pour les phases finales de mise en orbite
pour leur facilité d’utilisation.

Pour la propulsion & haute altitude, supérieure & environ 100 km, un grand
nombre d’engins utilise la propulsion solide. C’est le cas de nombreuses fusées
sondes, utilisées pour effectuer des mesures dans la haute atmospheére, comme
par exemple la fusée Centaure développée par le CNES et la fusée Maxus utili-
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sée par l'agence spatiale européenne. Des propulseurs solides sont aussi utilisés
pour certains étages supérieurs des lanceurs, comme la famille de moteurs Star
développée par la NASA et la fusée ANTARES utilsée pour lancer le cargo
spatial Cygnus chargé du ravitaillement de la station spatiale internationale.
Pour les applications militaires, les moteurs a propulsion solide sont largement
préférés aux moteurs a propulsion liquide de par leur facilité d’entretien, de sto-
ckage et de mise en place. En effet, les missiles peuvent rester plusieurs années
sans étre utilisés et 1'utilisation d’ergols liquides nécessite une phase de prépa-
ration préalable. Ainsi un trés grand nombre de missiles est équipé de moteurs
a propergol solide, que ce soit des missiles air-air ou les missiles stratégiques a
trés longue portée.

Le fonctionnement de tels propulseurs génére des jets diphasiques composés
des gaz de combustion et de particules d’oxydes métalliques, la phase conden-
sée représentant généralement 30 % de la masse totale des produits de combus-
tion [42]. A haute altitude, ces jets peuvent s’étendre sur plusieurs centaines
de métres et ’écoulement résultant présente un fort aspect raréfié. Du fait des
trés fortes détentes (dues au trés fort rapport de pression entre la pression
dans la chambre de combustion et la pression extérieure), le jet subit un fort
déséquilibre thermique. A certains endroits du jet, le gaz peut étre en état de
déséquilibre thermodynamique local, le peuplement des niveaux d’énergie de
translation et des niveaux d’énergie internes du gaz n’est alors plus régi par
une fonction de Boltzmann & une unique température. On constate notamment
un gel des niveaux d’énergie de vibration du gaz, ceux-ci restant fortement ex-
cités au cours de la détente.

Le rayonnement provenant des jets de ces engins aérospatiaux constitue un
sujet d’étude important pour différentes applications.

Tout d’abord, le rayonnement est responsable d’un dégagement de chaleur vers
le culot de I’engin pouvant entrainer une augmentation de la température des
parois de plusieurs centaines de degrés. Pour les ingénieurs, la connaissance
des flux radiatifs aux parois est ainsi cruciale pour déterminer les contraintes
thermiques subies par 'engin et les matériaux nécessaires & leur conception.
Par ailleurs, le transfert radiatif peut fortement altérer les conditions thermo-
physiques dans le jet, en particulier le refroidissement des particules d’alumine
lors de I'expansion du jet. Une bonne prévision de ces conditions thermophy-
siques est requise pour connaitre les performances du moteur et assurer un bon
controle et une bonne navigabilité de I'engin.

Enfin, dans le domaine militaire, la détection et le pistage de missiles ou autres
engins aérospatiaux s’effectue généralement par signature optique des jets, le
plus souvent dans le domaine de 'infrarouge. Les distributions spatiales et spec-
trales du rayonnement émis par les jets de tels engins sont essentielles pour la
mise au point et 'optimisation de nombreux systémes de défense.

Si un certain nombre d’études expérimentales effectuées au sol ([41],[55],[12])
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ont permis d’obtenir certaines informations sur les jets de moteurs a propergol
telles que la distribution en taille de particules, la composition du jet ou encore
les conditions thermophysiques en sortie de chambre de combustion, ces études
ne sont pas représentatives des jets & haute altitude et ne permettent pas en
particulier de caractériser leur rayonnement. L’étude du rayonnement dans les
jets de moteurs a propergol solide a haute altitude requiert alors 1'utilisation
de la simulation numérique. En effet, la caractérisation du rayonnement émis
par le jet aux moyens de capteurs fixés sur les engins s’avére trés cotiteuse et
difficile & mettre en place. Par ailleurs, il est difficile d’envisager de reproduire
expérimentalement ces jets au niveau du sol terrestre, que se soit a I’échelle
1 pour des raisons évidentes de dimensions ou a des échelles réduites tout en
respectant les différents phénomeénes physiques entrant en jeu dans les jets.

1.2 Enjeux et objectifs

Le but de ces travaux de thése est alors de développer des modéles permettant
de simuler, via des outils numériques, les jets & haute altitude et leur rayon-
nement tout en prenant en compte l'interaction rayonnement/écoulement pour
établir des champs fiables des conditions thermophysiques dans les jets. Ces
modéles seront intégrés a la plateforme multiphysique CEDRE, développée par
I’ONERA, dédiée aux études dans les domaines de I'énergétique et de la pro-
pulsion aéronautique et spatiale. La stratégie de modélisation développée doit
ainsi étre adaptée aux capacités de la plateforme CEDRE et aux différentes
méthodes numériques des solveurs qui la constituent. Par ailleurs, les modéles
développés doivent permettre de réaliser des simulations avec des temps de cal-
culs raisonnables.

Pour ce faire, il est d’abord nécessaire de simplifier et de modéliser les dif-
férents phénoménes physiques qui entrent en jeu dans les jets & haute altitude.
Pour la phase gazeuse, I'aspect raréfié de 1’écoulement joue un réle majeur. En
effet, au cours de la détente, I’écoulement passe d’un régime continu, trés dense,
a un régime raréfié pour lequel une approche du type Navier-Stokes n’est plus
compatible a priori. Une modélisation adaptée du rayonnement des gaz est par
ailleurs nécessaire en raison des forts gradients de température et de pression
dans le jet.

Concernant la phase dispersée, constituée des particules d’alumine, différents
aspects sont a prendre en compte, le changement de phase de I’alumine au cours
du refroidissement des particules suivant le phénoméne de surfusion, la distri-
bution en taille des particules ainsi que les propriétés radiatives des particules
d’alumine pouvant étre sous différents états (liquide ou solide).

De plus, une modélisation adaptée de l'interaction entre le gaz et les particules
est requise. Que ce soit pour le transfert de quantité de mouvement résultant
de la trainée ou pour le transfert convectif, le niveau de raréfaction du gaz doit
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étre pris en compte dans les échanges d’énergie entre le gaz et les particules.

Une fois la stratégie établie pour modéliser les différents phénomeénes, les mo-
déles sont intégrés aux différents solveurs de la plateforme CEDRE, au travers
de différentes méthodes numériques, afin obtenir un outil opérationnel de simu-
lations couplées des jets & haute altitude. Afin de valider la chaine de calcul,
des simulations de jets & haute altitude sont réalisées, tentant de reproduire des
expériences issues de la littérature. Une comparaison avec des données expéri-
mentales de rayonnement permet d’évaluer la fiabilité de I’ensemble des modéles
et outils mis en place et 'importance des différents phénoménes physiques mis
en jeu sur les résultats obtenus.

Enfin, une derniére partie des travaux de thése consiste a étudier le déséquilibre
thermodynamique du gaz dans les jets & haute altitude dans le but de quantifier
son effet sur le rayonnement. Ce travail est effectué en post-traitement des si-
mulations numériques de jet afin d’évaluer son potentiel impact sur la précision
des calculs de signature.

1.3 Etat de l’art

Concernant les jets & haute alitude de moteurs a propulsion solide, trés peu
de données expérimentales sont disponibles dans la littérature pour des raisons
de colit de mise en place mais surtout de confidentialité puisqu’il est souvent
question de signature d’engins militaires. A la connaissance de 'auteur la seule
expérience accessible menée sur les jets a haute altitude et leur rayonnement
est une expérience, appelée par la suite BSUV2 (Bow Schock Ultraviolet 2),
menée par Erdman et al. [44] en 1991. Cette expérience a permis de mesurer le
rayonnement émis par le jet des deuxiéme et troisiéme étages de la fusée Strypi
IX dans la gamme spectrale UV & 'aide de photométres et de spectrométres
fixés & avant de ’engin. Cette expérience correspond & des altitudes d’environ
100 km en cohérence avec notre étude. C’est d’ailleurs cette expérience qui a
été utilisée comme référence dans la plupart des études cherchant & simuler les
jets & hautes altitudes et leur rayonnement.

La simulation des jets de propulseurs est un sujet grandement étudié depuis
les années 70. Ces études ont cependant essentiellement été menées pour des
basses et moyennes altitudes. Concernant les simulations & plus haute altitude,
la complexité des méthodes numériques du fait de l'aspect raréfié de 1’écoule-
ment et la difficulté d’obtenir des mesures fiables, expliquent le faible nombre
d’études menées et le peu de codes existants dédiés aux hautes altitudes.

On présente dans cette section les différentes méthodes numériques dévelop-
pées dans la littérature, a partir des années 80-90, pour la simulation des jets
a haute altitude et leur rayonnement. Ces méthodes différent généralement sur
trois points importants. Le premier point concerne les méthodes utilisées pour
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simuler la phase gazeuse en régime d’écoulement raréfié. On distingue deux ca-
tégories de méthodes. Les premiéres utilisent une approche continue, résolvant
les équations de Navier-Stokes avec des méthodes de types volumes finis ou la
méthode des caractéristiques. Les autres approches sont basées sur la méthode
dite DSMC (Direct Simulation Monte Carlo) particuliérement adaptée a la ra-
réfaction de I’écoulement. Le deuxiéme point concerne les méthodes numériques
utilisées pour traiter la phase dispersée, a ’aide d’une approche eulérienne ou
lagrangienne. Enfin le dernier point concerne les méthodes utilisées pour cal-
culer le rayonnement et son couplage avec I’écoulement. La quasi-totalité des
simulations numériques de jets associées a ces études sont basées sur 'expé-
rience BSUV2. Elles ne prennent généralement pas en compte les phénoménes
internes a la chambre de combustion mais peuvent varier suivant qu’elles com-
mencent en entrée ou en sortie de tuyeére.

En 1981, Clark et al. [25] ont mené une étude sur les jets de moteurs de mise
en orbite, correspondant & des altitudes supérieures a 300 km, avec pour but
d’étudier la pollution des surfaces externes de I’engin due au reflux des petites
particules en sortie de tuyére. Ils ont pour cela utilisé la méthode des caracté-
ristiques (MOC) pour modéliser la phase gazeuse et une approche lagrangienne
pour traiter les particules d’alumine. Les calculs menés démarraient au niveau
de la sortie de la tuyere, avec des conditions d’injection aux limites calculées
par un autre code et la zone de calcul était limitée aux abords de I’engin. Pour
leurs simulations, Clark et al. n’ont pas pris en compte le changement de phase
des particules ni étudié le rayonnement du jet.

Dans le début les années 90, Candler et al. [21] ont développé un modéle, bi-
dimensionnel axisymétrique, de calcul de jet associé a ’expérience BSUV2. Le
modéle est basé sur les équations de Navier-Stokes pour la phase gazeuse et
une approche eulérienne pour la phase dispersée. Le solveur de mécanique des
fluides (gaz et particules) a été couplé a un code radiatif, de type lancer de
rayons, permettant de calculer le rayonnement dans la gamme UV émis par le
jet et de comparer ce dernier aux résultats expérimentaux. La phase gazeuse
était composée uniquement de deux espéces, celle représentant les gaz de com-
bustion et celle représentant ’atmosphére externe, la capacité calorifique de
chacune d’elles étant considérée comme constante. Par ailleurs des conditions
de non-glissement aux parois, non adaptées au régime raréfié du jet ont été uti-
lisées. Pour la phase dispersée, un modéle de changement de phase & ’équilibre
a été utilisé et les particules étaient réparties en plusieurs classes de taille de
particules. Enfin, seule ’émission radiative des particules a été pris en compte
(Pabsorption et la diffusion par les particules ne sont pas considérées), mais
aucune information n’est donnée sur les propriétés d’émissivité utilisées pour
les particules d’alumine.

En 1993, Anfimov [5] a présenté une approche similaire a celle de Candler et al.
Les équations de Navier-Stokes sont résolues pour modéliser la phase gazeuse
et une approche eulérienne est utilisée pour la phase dispersée. Les méthodes
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de calcul du jet sont cependant trés peu détaillées, y compris celles utilisées
pour le calcul de rayonnement qui prend en compte semble-t-il la diffusion par
les particules. L’essentiel de 1’étude est en effet centré sur le changement de
phase des particules d’alumine et les propriétés radiatives de la phase liquide
et des différentes phases cristallines de I'alumine. Son étude s’intéresse aussi
a 'aspect hors équilibre de la phase gazeuse, composée de CO et Ny , mais
aucune information n’est donnée sur la maniére dont il est traité.

Les travaux plus récents utilisent pour la plupart la méthode DSMC développée
par G. Bird [9] dans les années 60. Cette méthode consiste a modéliser I’écou-
lement gazeux par un grand nombre de particules numériques, représentant
chacune un certain nombre de molécules et de prendre en compte les collisions
de ces particules. Un grand nombre de méthodes de type DSMC ont été dé-
veloppées depuis, les principales différences étant les méthodes utilisées pour
modéliser les collisions entre particules. Les méthodes DSMC sont alors adap-
tées pour traiter les régimes d’écoulement raréfié, c’est la raison pour laquelle
elles sont couramment utilisées depuis pour les simulations de jets & haute al-
titude. Cependant pour les zones & forte densité, cette méthode requiert des
temps de calcul trés élevés. Pour cette raison, pour la simulation de jets, les
codes DSMC sont généralement couplés a des codes continus de type Navier-
Stokes permettant de traiter les zones proches de la sortie de tuyére a forte
densité.

Les travaux de Burt et Boyd [16,17,18], menés au milieu des années 2000, sont
certainement les plus aboutis en ce qui concerne la simulation des jets a haute
altitude et leur rayonnement. Ils ont développé et utilisé pour leurs études le
code MONACO basé sur 'approche DSMC pour permettre la simulation des
écoulements raréfiés. Pour traiter les zones du jet a plus forte densité, le code
DSMC est couplé avec un code de type Navier-Stokes, la limite d’utilisation
entre les deux codes étant définie & partir du nombre de Knudsen local qui
caractérise le régime d’écoulement. La phase dispersée est quant & elle traitée
avec une méthode lagrangienne [17], en prenant en compte le phénomeéne de
surfusion pour le changement de phase de I’alumine. Le transfert radiatif dans
les jets est calculé avec une méthode de type Monte Carlo [16], permettant de
prendre en compte ’émission, ’absorption et la diffusion du rayonnement par
les particules d’alumine. A aide de cet outil, Burt et Boyd ont effectué des
simulations numériques couplées (rayonnement/écoulement) sur le troisiéme
étage de 'expérience BSUV2 [18]. Si 'étude de Burt et Boyd est relativement
compléte, on note tout de méme quelques points sur lesquels notre étude se
démarque. Tout d’abord, ils n’ont pas pris en compte le rayonnement des gaz
dans leurs simulations, qui certes ne joue que trés peu dans la gamme ultraviolet
pour laquelle les mesures ont été effectuées, mais qui peut fortement influencer
le transfert radiatif dans les zones de l'infrarouge, beaucoup plus émissives, et
ainsi le couplage rayonnement/écoulement . A la connaissance de l'auteur, le
rayonnement des gaz n’a d’ailleurs pas été pris en compte dans I’ensemble des
études menées sur les jets de moteurs a propergol solide & haute altitude alors
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qu’il peut jouer un réle important sur le refroidissement des particules et peut
étre une perspective intéressante dans le cadre d’étude sur la signature d’engins
et de flux thermiques sur le culot de ’engin. Par ailleurs, Burt et Boyd ont uti-
lisé la théorie de Mie pour calculer les propriétés radiatives liées a la diffusion
du rayonnment par les particules mais, par contre, pour calculer I’émission et
I'absorption des particules ils ont utilisés des propriétés radiatives confuses (cf.
[16]) et en désaccord avec les sources citées [93] et les résultats obtenus avec la
théorie de Mie.

Enfin, on cherche dans le cadre de la thése a développer des modéles intégrables
a la plateforme multiphysique CEDRE de 'TONERA qui ne dispose pas de sol-
veur de type DSMC. L’approche DSMC permet de mieux simuler les zones
d’écoulement raréfié au sein des jets, ou le rayonnement peux avoir un impact
important localement sur les caractéristiques physiques, mais le rayonnement
de ces zones raréfiées n’a quasiment aucun impact sur le transfert radiatif dans
le coeur du jet, beaucoup plus dense et émissif, et sur les flux aux parois de ’en-
gin. Ainsi une modélisation plus simple et moins cotiteuse en temps de calcul
de la phase gazeuse via une approche Navier-Stokes semble judicieuse pour la
modélisation et la simulation du rayonnement dans les jets a haute altitude.
Avec ceux de Burt et Boyd, un certains nombre de travaux utilisant des ap-
proches hybrides CFD/DSMC ont été effectués autour de la simulation des jets
a haute altitude, a I'aide de différents codes de simulation. On peut citer par
exemple les travaux de Papp et Dash [88], ceux de Gimelshein et al. [50] ou
encore plus récemment les travaux de Li et al. [75]. Ces études différent essen-
tiellement sur les méthodes utilisées pour modéliser les collisions des particules
et des molécules avec I'approche DSMC. Ces méthodes constituent d’ailleurs
trés souvent les motivations des travaux menés. Le rayonnement des jets re-
présente généralement plus dans ces études un moyen de valider les modéles
de simulation au travers de I’expérience BSUV2 que le point central de la dé-
marche scientifique.

Concernant les gaz, il existe de nombreux modéles de rayonnement, ce point
est présenté en détails dans la section 3.2.1. En ce qui concerne le déséquilibre
thermodynamique dans les jets, induit par la trés forte détente des gaz de com-
bustion dans une atmosphére raréfiée, Simmons indique dans son ouvrage sur
la phénoménologie des jets de fusées [115] que le déséquilibre vibrationnel des
gaz a un impact important sur le rayonnement des jets et notamment dans 1’op-
tique d’effectuer des calculs de signature d’engins. Le déséquilibre électronique
n’est quant & lui pas pris en compte pour notre étude en raison de 'aspect
non-réactif du jet et des températures modérées rencontrées dans les jets.

Le déséquilibre vibrationnel et son impact sur le rayonnement n’ont cependant
été que trés peu étudiés en ce qui concerne les jets, et plus particuliérement a
haute altitude. Des études ont été menées pour des altitudes modérées. Vitkin
[139] a ainsi étudié le rayonnement en situation de déséquilibre vibrationnel
dans les jets de fusées pour des altitudes comprises entre 10 et 50 km. Dorais-
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wamy et al. [39] ont quant & eux développé un modéle cinétique état par état
afin de quantifier le déséquilibre vibrationnel de CO4 lors de sa détente dans
une tuyere.

Pour d’autres applications que le cas des jets & haute altitude, un grand nombre
d’études ont été faites sur le déséquilibre vibrationnel et le rayonnement hors
équilibre. C’est le cas du laser & CO9 & détente supersonique pour lequel le
déséquilibre virationnel constitue le principe de fonctionnement [3]. Il est aussi
largement abordé dans le domaine des rentrées atmosphériques et martiennes,
comme par exemple dans les travaux de Kustova [70], ou un modéle multi-
température est développé afin de quantifier le déséquilibre vibrationnel, ou
bien encore, dans le domaine de la physique de ’atmosphére notamment dans
les travaux de Lopez et Valverde [79].

1.4 Déroulement de la démarche

L’organisation du manuscrit de thése est ici présentée. Le chapitre 2 décrit tout
d’abord les modélisations et les approximations utilisées pour la simulation
des jets & haute altitude. Ce chapitre présente ensuite les différentes équations
résolues pour la simulation de la phase gazeuse, de la phase dispersée et de leur
rayonnement.

Le chapitre 3 traite des propriétés radiatives des gaz et des particules d’alumine
et des modéles de rayonnement utilisés pour les différentes phases.

Dans le chapitre 4, on aborde les méthodes numériques développées et utilisées
par les différents solveurs de la plateforme de calcul CEDRE pour permettre
des simulations couplées rayonnement /écoulement des jets & haute altitude.
Le chapitre 5 présente ensuite les résultats de simulations couplées obtenus sur
le cas de l'expérience BSUV?2 issue de la littérature.

Enfin, le chapitre 6 aborde le déséquilibre thermodynamique de la phase gazeuse
dans les jets a haute altitude. La premiére partie est consacrée au déséquilibre
collisionel des gaz. La deuxiéme partie traite de I'influence de ce déséquilibre
sur le rayonnement.



Chapitre 2

Aérothermophysique des jets
diphasiques a haute altitude

L’objectif de ce chapitre est de présenter les modélisations et les ap-
proximations utilisées pour la simulation des jets et de les justifier au
regard des différents phénomenes physiques caractéristiques des jets a
haute altitude, notamment [’approche Navier-Stokes utilisée pour la mo-
délisation du fluide. Il présente ensuite les systémes d’équations résolus
pour la simulation de ’écoulement diphasique, les modéles utilisés pour
les termes sources, les conditions aux limites utilisées pour traiter les
échanges avec les parois, ainsi que [’équation du transfert radiatif per-
mettant [’étude du rayonnement.

2.1 Modélisation de la phase gazeuse

Cette section présente la modélisation utilisée pour décrire la phase ga-
zeuse dans les jets a haute altitude. Pour notre étude, cette phase repré-
sente un mélange gazeuxr multi-espéce, considéré comme non-réactif et
sans turbulence. Nous avons choisi pour notre étude d’utiliser une ap-
proche continue pour décrire la phase gazeuse. Le comportement du gaz
est alors régi par les équations de Navier-Stokes compressibles multi-
espece & Uéquilibre thermodynamique local (on définit localement une
seule température, pression et vitesse pour l’ensemble du gaz). Aprés
une justification de 'utilisation des différentes approrimations utilisées
pour modéliser le gaz, cette section détaille les différentes équations uti-
lisées pour décrire I’évolution de la phase gazeuse dans les jets.

2.1.1 Justification des différentes approximations utilisées

Pour simuler I’écoulement du mélange gazeux dans les jets & haute altitude, il
est nécessaire de prendre en compte certaines hypothéses afin de simplifier la
modélisation des différents phénoménes physiques mis en jeu.
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La premiére approximation consiste & considérer I’écoulement comme station-
naire, ce qui suppose un régime de fonctionnement constant de la chambre de
combustion, que ’engin posséde une vitesse et une direction fixes et que les
conditions thermophysiques de ’atmosphére extérieure qu’il traverse ne varient
pas. Ces hypothéses sont rarement vérifiées en réalité mais compte tenu de la
vitesse élevée de l'engin et des gaz de combustion (de l'ordre de 2000 m/s)
on peut considérer I’écoulement comme stationnaire sur la zone d’intérét de la
simulation. (un déplacement de 100 m correspondant & 0,05 s).

La seconde approximation consiste & considérer ’écoulement comme non ré-
actif. Pour les jets a plus basse altitude (inférieure & 40 km), on observe le
phénomeéne dit de post-combustion. Les gaz de combustion, encore riches en
molécules oxydables, rebriilent au niveau de la couche de mélange avec ’oxy-
géne de 'atmosphére. Dans le cas des jets & haute altitude, il y a quasi-absence
de ce phénomeéne du fait de la trés faible densité et des plus faibles tempéra-
tures du mélange gazeux. L’écoulement peut ainsi en premiére approximation
étre supposé comme non réactif.

Zone de mélange
laminaire

Choc avec
I'atmosphére

Choc avec les gaz

faible densité de combustion

nombre de
Mach élevé

Zone a Knudsen élevé
1 Lignes de courant

FIGURE 2.1 — Schéma caractéristique de la structure des jets a haute altitude

La troisiéme approximation concerne le comportement dynamique de 1’écoule-
ment, celui-ci est caractérisé par le nombre de Reynolds Re, rapport entre les
forces d’inertie et les forces visqueuses, défini par :

D
Re = Poez"07 (2.1)

Kgaz

ol pgaz €t figq. sont respectivement la masse volumique et la viscosité dyna-
mique du gaz, ug et D, une vitesse et une longueur caractérisitique de 1’écou-
lement. Pour des valeurs du nombre de Reynolds inférieures a environ 107,
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I’écoulement est laminaire, au-dela 1’écoulement est turbulent et il est néces-
saire de prendre en compte le caractére aléatoire et les irrégularités temporelles
et spatiales de I’écoulement. Dans le cas des jets & haute altitude, la trés faible
densité et le fait qu’a haute altitude la vitesse des gaz de combustion et celle
de Patmosphére extérieure (dans le référentiel de l’engin) sont trés proches
permettent de négliger les phénomeénes de turbulence [115]. Ainsi la couche
de mélange (voir Figure 2.1) est considérée comme laminaire et 1’écoulement
comme non-turbulent. Les phénoménes de turbulence peuvent cependant étre
de plus grandes ampleurs plus en aval (aprés quelques centaines de métres de
la sortie de tuyére) mais dans des zones sortant alors de la zone d’intérét de
notre étude (partie chaude et dense du jet).
Enfin la derniére hypothése concerne le régime d’écoulement. Ce dernier est
caractérisé par la valeur du nombre de Knudsen Kn, défini comme le rapport
entre le libre parcours moyen des molécules A et une longueur caractéristique
de I’écoulement D.
A

Kn = D (2.2)
En fonction de la valeur du nombre de Knudsen, on distingue différents régimes
d’écoulement [28] :
- Kn < 0,001 : le régime est continu, les équations de Navier-Stokes permettent
de modéliser correctement 1’écoulement en prenant en compte des conditions
de continuité de la vitesse et de la température aux parois.
- 0,001 < Kn < 0,1 : le régime est dit "glissant" et I’écoulement est 1égérement
raréfié, les équations de Navier-Stokes restent valable mais il est nécessaire de
prendre en compte des sauts de vitesse et de température aux parois par le
biais de conditions de glissement.
- 0,1 < Kn < 10 : I’écoulement est moyennement raréfié et ’on est en régime
"de transition", les équations de Navier-Stokes ne sont plus valables du fait
du déséquilibre thermodynamique local mais les collisions intermoléculaires ne
doivent pas étre négligées.
- Kn > 10 : I’écoulement est en fort déséquilibre thermodynamique local et le
régime est qualifié de "moléculaire libre". Une approche microscopique est alors
nécessaire pour décrire ’évolution du fluide.
Différentes dimensions caractéristiques peuvent étre utilisées pour définir le
nombre de Knudsen comme par exemple le diamétre de sortie de la tuyére
ou la taille de ’engin mais ces valeurs ne représentent pas nécessairement les
échelles de variations des grandeurs aérothermiques. Dans son ouvrage sur la
phénomeénologie des jets, Simmons [115] définit un nombre de Knudsen global
associé a un jet a partir de la grandeur d’adimensionnement axial D* développée
par Jarvinen et Hill [68], qui s’exprime comme :

2F

D=,
P V2,

(2.3)
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ou F et V. désignent la poussée et la vitesse de ’engin et po, est la masse
volumique de I'atmosphére extérieure. Cette distance correspond & l'ordre de
grandeur de la distance pour laquelle la pression statique du jet devient né-
gligeable devant la pression dynamique exercée par l’atmosphére extérieure.
Simmons représente ainsi la valeur du nombre de Knudsen en fonction de la
poussée et de l'altitude pour un engin ayant une vitesse de 6 km/s . Les résul-
tats obtenus par Simmons ainsi que les points de fonctionnement équivalents
de Pexpérience BSUV2 (voir section 5.1) sont présentés sur la Figure 2.2.

1., “
= /
~ - 1
o~ /  Régime |
R moléculaire |
= |
<O :
v |
] ]
8 1
|
=l |

0 100 200 300 400 500

Altitude (km)

FIGURE 2.2 — FEvolution du nombre de Knudsen global dans les jets en fonction de
Ualtitude et de la poussée et points de fonctionnement associés a ’expérience BSUV2
(Figure adaptée de [115]).

Suivant son approche, les jets que I'on cherche & modéliser dans notre étude
correspondent alors & des nombres de Knudsen caractéristiques de ’ordre 1072
(a la limite du régime continu et du régime glissant selon Simmons) ce qui
permet ainsi d’envisager 1'utilisation d’une approche continue pour simuler le
jet dans son ensemble. Cette définition globale du nombre de Knudsen n’est
cependant pas adaptée pour évaluer les caractéristiques locales des différents
régimes d’écoulements coexistants dans un jet & haute altitude. La distinction
de ces zones d’écoulements plus complexes peut étre mise en évidence en utili-
sant pour I’évaluation du nombre de Knudsen une longueur caractéristique D
basée sur les gradients locaux de quantités physiques telles que la pression ou
la masse volumique, soit dans ce dernier cas :

p

= o (2.4)

Ainsi la zone située autour de la tuyére en amont du jet constitue dans le cas
des jets a haute altitude une zone critique ot le nombre de Knudsen est trop
élevé pour envisager 1'approche continue comme valide (voir Figure 2.1). Ce-
pendant cette zone critique est trés peu dense, quasi-vide, par rapport au reste
du jet, son impact sur la simulation globale de I’écoulement est alors trés faible.
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Par ailleurs, ce n’est pas une zone intéressante pour 1’étude du rayonnement
car non participative. Le nombre de Knudsen peut, par ailleurs, prendre des
valeurs proches de la limite de ’approche continue (0,1) au niveau de la couche
de mélange du fait des forts gradients de pression et de température, mais le
choc reste bien modélisé avec les équations de Navier-Stokes. Ainsi malgré le
fait qu’elle ne permette pas de décrire précisément certaines zones critiques,
I’approche continue a été retenue pour simuler I’écoulement des jets a haute al-
titude. Des conditions aux limites de glissement ont tout de méme été utilisées
au niveau de la paroi extérieure de I’engin afin de prendre en compte le régime
glissant dans cette zone. La simulation plus rigoureuse de ces zones critiques
nécessiterait 1'utilisation de modélisations adaptées, telles que la DSMC (Di-
rect Simulation Monte-Carlo) [19]. Ces modélisations ont été écartées de nos
travaux pour deux raisons, la premiére est que nous ne disposons pas de code
de calcul mettant en ceuvre ce type de modélisation. La deuxiéme est que ces
méthodes sont trop lourdes a mettre en oeuvre pour simuler le jet complet et
qu’il serait alors nécessaire de coupler une approche DSMC et une approche
Navier-Stokes comme le fait Burt [19], ce qui dépasse l'objectif de ces travaux.

2.1.2 Equations de conservation de la phase gazeuse

La phase gazeuse est ici décrite d'un point de vu eulérien. Elle est composée
de N,, espéces gazeuses différentes et la diffusion entre les gaz de combustion
issus de la chambre et les gaz de ’atmosphére extérieure est prise en compte.
D’apres les approximations considérées précédemment, la phase gazeuse peut
étre décrite par les équations de Navier-Stokes. Ces équations de conservation
sont données par la suite.

2.1.2.1 Conservation des espéces

Le principe de conservation de la masse permet d’établir I’équation locale sui-
vante :

o + V.(pu) =0, (2.5)
ot

ol p et w désignant respectivement la masse volumique du fluide et le vecteur
vitesse hydrodynamique. On ne considére dans notre cas aucun échange de
masse avec la phase dispersée (pas d’évaporation des particules ni de conden-
sation des gaz) qui s’interpréterait par I’ajout d’un terme source dans le second
membre de ’équation précédente.

Pour chacune des N,, espéces gazeuses, le principe de conservation des espéces
se traduit par I’équation de conservation suivante :

a(pYi)
ot

+V.(pYiu) = -V.J; +w; , 1<i< N,y (2.6)
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ou Y; désigne la fraction massique de 'espéce i, J; son flux de diffusion et w; le
terme source de réaction chimique (nul pour notre étude car la phase gazeuse
est considérée comme non réactive).

2.1.2.2 Conservation de la quantité de mouvement

Pour notre systéme fluide, I’équation de conservation de la quantité de mouve-
ment se traduit par :

0
(g]fu)-i-v.(pu@u):—VP—i—V.T%-f—i-Sd , (2.7)

ou P désigne la pression locale du fluide, f désigne ici les forces volumiques
a distance (nulles dans notre cas, la gravité étant négligeable), T désigne le
tenseur des contraintes visqueuses et Sgq désigne le terme source qui résulte
du couplage avec la phase dispersée (issu de la force de trainée, cf paragraphe
2.3.1).

2.1.2.3 Bilan d’énergie

En notant e; 1'énergie totale du fluide (massique), somme de son énergie ciné-
tique et de son énergie interne e :

1
€ :6+§H’U,H2 y (28)

I’équation de conservation de I’énergie totale s’écrit :

9(pet)
ot

+ V.[(pet + P)u] = V.(t.u) = V.Je, + Se + P2, (2.9)

ou S, désigne le terme source d’énergie associé aux échanges d’énergie avec la
phase dispersée (cf paragraphe 2.3.2), PY ,
radiative lié & I’absorption et ’émission du rayonnement par le gaz (ce terme
sera abordé dans la section 2.5.3) et Je,, le flux d’énergie totale qui s’exprime
comme la somme du flux de chaleur conductif g et le flux d’énergie de diffusion

moléculaire :

désigne le terme source de puissance

N,
Je, =q+ Y hi(T)J;, (2.10)
i=1
avec h;(T'), enthalpie massique de 'espéce i.

2.1.2.4 Ecriture vectorielle des équations de conservation

A partir des équations de conservation de la masse, des espéces, de la quantité
de mouvement et de I’énergie du fluide, on peut réécrire le systéme d’équations
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sous forme vectorielle afin de le rendre compatible aux méthodes de résolution
numérique qui seront présentées dans le chapitre 4.
On note Q le vecteur regroupant les variables d’état conservées :

N
Q=pY1 ..  pYn, pu pe), p= ZpYi (2.11)
i=1
On définit par la suite les vecteurs flux convectifs F, et flux diffusifs Fg par :
leu _Jl
| |
F.= pYn, u , Fy= —-Jn, . (2.12)
pu @ u+ PI T
plet + %)U Tu— Jg,

Par ailleurs on définit le vecteur Sg regroupant les termes sources du gaz (cou-
plage avec la phase dispersée et avec le rayonnement) :

0
|
S, = 0 . (2.13)
Sq
Se + Prgad

Le systéme des équations de conservation du fluide peut alors s’écrire de maniére
vectorielle :

88? +V.Fo=V.F4+8,, (2.14)

On introduit le vecteur des variables naturelles U, dont la connaissance est
nécessaire afin d’établir les termes sources ainsi que de nombreuses autres ca-
ractéristiques du gaz :

U=y .. Yy

m

N,
r T w, >Y=L (2.15)
=1

L’utilisation de la loi des gaz parfaits et des relations thermodynamiques permet
un changement de variable bijectif entre les variables naturelles et les variables
conservées. La méthode utilisée pour effectuer cette fermeture thermodyna-
mique est détaillée dans la section 4.2.1.

2.1.3 Expression des flux de diffusion

2.1.3.1 Diffusion de la quantité de mouvement

Pour un fluide Newtonien sans viscosité en volume, on peut écrire le tenseur
des contraintes visqueuses T suivant la relation :

T = 2pga- (S — sTr(S)I), (2.16)
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ol figq> désigne la viscosité dynamique du mélange gazeux, T'r, 'opérateur trace
et S, la partie symétrique du tenseur de déformation définie par :

1 20Uy Opty + Oytty  Opuz + Oz uy
S=_-| Owuy+ 0yuy 20y uy Oy, + 0 uy (2.17)
Opuz + O uy  Oyu, + Ozuy 20U,

La loi de Sutherland [124] est utilisée pour calculer la dépendance en tempéra-
ture de la viscosité dynamique p; de chaque espéce ¢ :
T \2 T+ T
2 . .
> i TS (2.18)

(T = N .
#i(T) = pog <T0,z' T+Ts,

La viscosité dynamique de 7 dépend ainsi de la température, d’une viscosité de
référence pig;, d'une température de référence Tp; et de Ts;, la température
de Sutherland de 'espéce i. La viscosité dynamique du mélange gazeux figq.
est calculée comme la moyenne des viscosités dynamiques de chaque espéce
pondérées par leurs fractions massiques :

N,
pgaz(T) =Y Yipui(T) (2.19)
=1

Il existe d’autres lois de mélange pour évaluer la viscosité dynamique du gaz (par
exemple celle de Sutton [125]) plus précise suivant la composition du mélange.
Cependant le transport joue peu sur le jet par rapport au phénoméne de détente
et on estime de 10 a 15 % l'erreur faite sur la viscosité du mélange (d’apreés la
référence [45]).

2.1.3.2 Diffusion des espéces

La loi de Fick permet d’exprimer la vitesse de diffusion V; d’une espéce i en
fonction du gradient de la concentration :

VY;
V, = —DZ-TZf, (2.20)
avec D; le coefficient de diffusion de I’espéce 7 calculé avec :
Dz — Vgaz _ /’LQCLZ (221)

Sc; B pgaLzSCi7

Vga- désignant la viscosité cinématique du mélange gazeux et Sc;, le nombre de
Schmidt associé a I'espéce i (pris constant égal a 1 pour toutes les espéces).
Le flux de diffusion J; s’exprime alors suivant la relation :

J; = pY;Vi. (2.22)
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2.1.3.3 Diffusion de la chaleur

La loi de Fourier est utilisée pour décrire la diffusion de la chaleur :
q=—AgazVT, (2.23)

ol \gq désigne la conductivité thermique du mélange gazeux. Les conductivités
thermiques des espéces gazeuses sont calculées suivant la loi d’Eucken [46] :

> R] , (2.24)

5= D) i)+ 31
ol R est la constante des gaz parfaits égale a 8,314 J.mol LK1, Ccp,i et M;
désignent respectivement la capacité calorifique a pression constante et la masse
molaire de I'espéce 1.
L’ensemble des données thermodynamiques utilisées pour les différentes espéces
gazeuses est présenté dans I’Annexe A.

2.2 Modélisation de la phase dispersée

Cette section présente l’ensemble des modélisations utilisées pour décrire
la phase dispersée dans les jets a haute altitude. Pour notre étude, la
phase dispersée représente les particules d’alumine de différentes tailles
1ssues de la combustion du propergol solide aluminisé. Nous avons choisi
pour notre étude de traiter la phase dispersée avec une approche eulé-
rienne multi-classe (chaque classe étant caractérisée par une taille de
particules). Le comportement de chaque classe de particules est alors
régi par les équations de conservation du mombre de particules, de la
masse, de la quantité de mouvement et de l’énergie. On présente d’abord
les différentes caractéristiques physiques des particules d’alumine dans
les jets a haute altitude, et les modélisations utilisées pour leur simu-
lation. Cette section aborde ensuite les différentes équations de conser-
vation utilisées pour décrire ’évolution de la phase dispersée (appelée
aussi phase condensée) dans les jets. Enfin, une attention particuliére
est portée sur le traitement du phénoméne de surfusion caractéristique
de la solidification de l’alumine.

2.2.1 Caractéristiques physiques des particules

La combustion du propergol solide aluminisé dans le moteur engendre la pro-
duction de gouttes liquides d’alumine, AlsOs, du fait de I'oxydation de 'alu-
minium présent initialement sous forme de fines particules dans le perchlorate
d’ammonium. Ces particules d’alumine constituent environ 30% de la masse
sortant de la chambre de combustion. La nature physicochimique des parti-
cules d’alumine, leur morphologie et leur distribution en taille constituent des
données importantes pour la simulation de I’écoulement de la phase dispersée
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et du rayonnement.

L’étude de la combustion des propergols solides [111,42] a montré une distri-
bution en taille bimodale des particules d’alumine au niveau de la chambre de
combustion, des petites particules d’environ 1 um de diamétre et de plus gros
agglomérats d’environ 100 pm de diamétre. Aprés la combustion, la coales-
cence et la fragmentation des particules d’alumine entrainent une modification
de la taille de ces particules. Différentes études granulométriques, menées sur
les moteurs & propergol solide [62,54], ont montré que les particules d’alumine
présentes dans les jets possédaient des formes sphériques, de taille caractéris-
tique variant de 0,1 pm a 10 um de diamétre, avec une distribution en taille
présentant généralement un aspect modal (cette distribution variant suivant
la dimension des moteurs et les types de propergol utilisés). Certaines études
granulométriques, telles que celles menées par Gossé et Sarou-Kanian |56, ont
aussi montré la présence de particules creuses (de taille supérieure a 2 pm),
s’expliquant par la présence de vapeur d’eau dans la chambre de combustion.
Afin de simplifier la modélisation de la phase dispersée, les particules seront
supposées pour notre étude parfaitement sphériques et pleines. Par ailleurs, on
suppose qu’en sortie de la chambre de combustion, et d’autant plus en sortie
de tuyére, il n’y a plus de fragmentation ni de coalescence des particules d’alu-
mine.

L’alumine issue de la combustion de propergol solide présente généralement un
fort taux d’impuretés, de 'ordre de 10% de la masse, issues de la contamination
par les espéces présentes lors de la combustion (traces de métaux ou éléments
carbonés). Pour notre étude, les particules d’alumine seront considérées de com-
position homogéne, les impuretés altérant néanmoins certaines des propriétés
physiques utilisées pour la modélisation. La nature cristalline de I’alumine solide
joue aussi un réle important, spécialement au niveau du rayonnement. Celle-ci
sera abordée dans la section 2.2.3 présentant la modélisation du changement
de phase.

Enfin, la présence de suies carbonées sera négligée tout au long de cette étude,
ces derniéres n’étant que trés peu présentes dans les produits de combustion
des moteurs a propergol solide.

2.2.2 Equations de conservation de la phase dispersée

La phase dispersée est ici traitée d’un point de vue eulérien. Ce choix de I'ap-
proche eulérienne plutdét que 'approche lagrangienne est justifié dans un pre-
mier temps par le couplage eulérien-eulérien plus naturel avec la phase fluide
(nécessité de reconstruire les champs pour passer du point de vue lagrangien au
point de vue eulérien), par la facilité de la parallélisation par domaine de I’ap-
proche eulérienne et enfin par le fait que I’approche lagrangienne nécessite de
suivre un trés grand nombre de particules pour décrire complétement I’ensemble
du jet (d’autant plus que certaines zones sont trés peu denses en particules).
L’inconvénient de I'approche eulérienne réside néanmoins dans la difficulté de
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prendre en compte le croisement des trajectoires des particules ainsi que les
rebonds. Elle nécessite de plus la mise en ceuvre de méthodes numériques plus
complexes.

Pour la distribution en taille des particules, nous avons utilisé dans notre étude
une approche multi-classe qui consiste & modéliser la phase particulaire par
N, classes de particules sphériques indépendantes, chaque classe k ayant son
propre diamétre caractéristique Dy. Une méthode sectionnelle de la distribution
en taille aurait pu étre utilisée (approche continue de la distribution en taille)
mais I'approche multi-classe a été préférée pour sa simplicité du point de vue
de la résolution numérique des équations et & cause du fait que la distribution
en taille des particules issues de la chambre de combustion peut généralement
étre représentée par un ensemble de gaussiennes centrées autour de diamétres
caractéristiques [62]. On utilisera d’ailleurs cette distribution gaussienne autour
du diameétre moyen Dj pour calculer les propriétés radiatives associées a une
classe k (voir section 3.3.2). Par ailleurs, on suppose pour notre étude qu'il n’y
a ni fragmentation ni coalescence des particules d’alumine aprés leur sortie de
la chambre de combustion, les particules appartenant a une classe restent ainsi
dans cette classe tout au long du calcul. Enfin, le fait que la masse volumique
de l'alumine est considérée comme constante dans notre étude (égale & 2700
kg/m3), le diamétre d’une classe reste fixe.

Pour les distributions en vitesse et en température des particules, nous avons
utilisé une dispersion nulle, les modéles tenant compte de la dispersion des pro-
priétés physiques des particules n’étant pas développés a I’heure actuelle dans le
solveur SPIREE utilisé pour traiter la phase dispersée (approche polydisperse,
cf. [40]). Ainsi chaque classe de particules k est caractérisée par une unique

k) une frac-

(4
P
Enfin pour une classe de particules k donnée, I'interaction avec les autres classes
de particules (sur la quantité de mouvement et I’énergie) est négligée, seule I'in-
teraction avec la phase gazeuse est prise en compte. Les équations de conserva-
tion régissant I’évolution de chaque classe de taille de particules k sont exposées

par la suite.

température T,§’“), un nombre de particules par unité de volume n'

tion volumique a(k), une vitesse moyenne v®) et une énergie interne e

2.2.2.1 Conservation du nombre de particules

La fragmentation et la coalescence des particules n’étant pas prises en compte
dans notre étude, I’équation de conservation de la phase dispersée est donnée
par :

on (k)

s V.(n®yk)y = 0. (2.25)

La prise en compte de la fragmentation ou de la coalescence impliquerait des
termes d’échanges avec les autres classes.
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2.2.2.2 Conservation de la masse

L’équation de conservation de la masse associée & une classe de particules prend
la forme :

6(a(k)0al)
ot

oll p, désigne la masse volumique de ’alumine.

Dans le cas ou la masse volumique de ’alumine est constante et qu’il n’y a
pas de changement de taille des particules, les deux équations précédentes sont
équivalentes. Le lien entre le nombre de particules par unité de volume et la
fraction volumique étant donné par :

+ V.(a® puv®)y =0, (2.26)

k) = %D%n(k) (2.27)

2.2.2.3 Conservation de la quantité de mouvement

L’influence de la gravité dans les jets & haute altitude étant négligée, la deuxiéme
loi de Newton appliquée & une classe k& donne :

9™ oy p®)
ot

le terme Ffik) désigne ici la force de trainée appliquée sur une particule de classe

k par la phase gazeuse (voir 2.3.1).

+ V.(a® puv® @ vF)) = n(k)Fglk), (2.28)

2.2.2.4 Conservation de 1’énergie interne

En supposant que la force de trainée n’impacte pas I’énergie interne d’une par-
ticule mais uniquement sa quantité de mouvement, 1’équation de conservation
de I’énergie interne devient :

da® pye® ) (k)
SELAG 4 9.0 pue Vo) = n P + P (2:29)

Les termes sources <I>£k) et Pffc)l désignent ici respectivement, le flux de chaleur
convectif échangé entre le gaz et une particule (voir 2.3.2) et la puissance ra-
diative volumique associée a ’ensemble des particules de la classe k& qui sera
abordée dans la section 2.5.3.

2.2.2.5 Formulation vectorielle

Tout comme pour les équations de conservation de la phase gazeuse, on peut
réécrire le systéme d’équation précédent pour I’ensemble des classes de tailles
de particules sous forme vectorielle, il s’écrit alors :

Q™)

5t v.FF) = gk 1<k<N, (2.30)
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Le vecteur des quantités conservées, Q(¥), associé a la classe k est alors défini
par :

(k)

(k)
Q" Pal
(k)

)

Q(k) —

a® Pal€

Le vecteur associé aux flux convectifs, Fc(k), est lui défini par :

n (k) (k)
(k) (k)
k) _ QY PalV
F® = a® pp®) @ p® (2.32)
a(k)palel(’“)v(k)
Enfin le vecteur des termes sources S®) est donné par :
0
sk — ’ (2.33)
= n(k)Fék) . .
n®ol 4 p*)
On définit aussi le vecteur des variables naturelles U ()
Dy,
(k)
N
Uk — NORE (2.34)
7+

Un changement de variable bijectif naturel existe entre les trois premiéres com-
posantes de Q(¥) et UK) dans la mesure ol py; est constante. Le changement
de variables pour passer de la température a ’énergie interne et inversement dé-
coule des lois thermodynamiques utilisées pour ’alumine et sera présenté dans
la section suivante traitant du changement de phase des particules d’alumine.

2.2.3 Changement de phase des particules d’alumine

Au cours de 'expansion du jet, les particules d’alumine, initialement & 1’état
liquide en sortie de la chambre de combustion, se solidifient du fait de la perte
d’énergie interne provoquée par les échanges convectifs avec le gaz moins chaud
(du fait de la détente) et les pertes radiatives. Le changement de phase de
I’alumine suit le phénoméne complexe de la surfusion. Les particules d’alumine
restent liquide en dessous de la température de fusion de ’alumine jusqu’a une
température critique T, prise égale & 1930 K dans notre étude [18]. Une fois
cette température critique atteinte, la solidification de la goutte démarre au ni-
veau de la surface, la chaleur dégagée par le changement de phase augmentant
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la température de la goutte jusqu’a la température d’équilibre de fusion T'.
Le front de solidification se déplace alors trés rapidement et de maniére homo-
géne vers le centre de la goutte. Pour notre étude, la température de fusion sera
prise égale a 2289 K [105] (inférieure a la température de fusion de P’alumine
pure qui est de 2327 K du fait de la présence importante d’impuretés).

L’alumine solide existe sous différentes phases cristallines : une phase stable «,
appelée "corrondum", de structure hexagonale compacte et différentes phases
métastables, v, §, 7 et k; la phase v de structure orthorhombique étant celle
la plus majoritairement représentée lors du refroidissement. D’aprés les expé-
riences menées par Plastinin & al. [95] dans les jets de moteurs a propergol
solide, la cristallisation s’effectue initialement sous la phase =y puis ensuite on
observe une transition de cette phase instable vers la phase stable a. Cependant
cette deuxiéme transition se produit assez tardivement (mais d’autant plus vite
que le refroidissement est rapide) dans les jets a haute altitude et on considérera
ainsi que 'alumine reste dans la phase v sur I’ensemble du jet simulé (jusqu’a
60 m apres la sortie de la tuyére). Afin d’effectuer la simulation du change-
ment de phase de I’alumine dans les jets, un modéle de surfusion & 1’équilibre

(

a été développé permettant d’exprimer 1’énergie interne eik) d’une particule de

classe k comme une fonction bijective de sa température TISk) et de sa fraction
massique de phase solide X(k) :

état solide : egk) < egol = cp,sol(Tfus)T}gk) ; T}gk) < Thus 5 XM =1
k k k

= oY) = 6B TY

état solide/liquide : ejq > egk) > €sol ; Té
k

— el(. ) X(k)cp,sol(Tf’MS)Tfus + (1 - X(k)>[qus + Cp,lz‘qTfus]

état liquide : ez(-k) > elig = Cpligler ; T,Ek) > T s xH =0

k k
= i) = Lyus + cpuigTy

k) = Tfus

(2.35)

Ici, Lyy,s représente la chaleur latente de fusion de I’alumine, ¢4 la chaleur
spécifique massique de I’alumine liquide, supposée constante et ¢, 5o la cha-
leur spécifique massique de I’alumine solide qui peut étre exprimée comme une
fonction polynomiale de la température. Avec cette modélisation, ’alumine est
totalement liquide tant que son énergie interne est supérieure a ey,. Une fois
que cette énergie est atteinte, la particule cristallise instantanément en partie
et sa température reste constante, égale a la température de fusion (change-
ment de phase a I’équilibre), 1'énergie dissipée par transfert convectif avec le
gaz et par transfert radiatif entraine la poursuite de la solidification. Lorsque
la solidification est compléte I’énergie a alors atteint ey, et les pertes d’énergie
interne entrainent la baisse de la température de la particule solide.

On note qu’avec cette modélisation, seul le changement de phase de 1’état li-
quide vers I'état solide est modélisé, la transition inverse nécessiterait un mo-
déle avec hystérésis mais cette derniére n’a pas besoin d’étre prise en compte
pour I'étude des jets & haute altitude puisqu’il n’y a pas de zone apportant un



CHAPITRE 2 - AEROTHERMOPHYSIQUE DES JETS DIPHASIQUES A HAUTE 23
ALTITUDE

gain d’énergie suffisante pour provoquer une fusion des particules solides. Par
ailleurs la solidification immédiate d’une partie de la particule une fois 1’état
critique atteint est rendue moins brusque par les effets de maillage (transition
a I’échelle d’une cellule) et respecte alors mieux la physique de la surfusion. La
figure 2.3 schématise I’évolution de la température et de la fraction volumique
de la phase solide de ’alumine lors de son refroidissement suivant le phénoméne
de surfusion.

Les expressions des données thermodynamiques utilisées dans notre étude pour
caractériser I’alumine sont rappelées dans I’Annexe A.

Température (K)
m— Fraction massigue de la phase solide

11
2350 i
Etat Etat

2300 liquide solide lo.8
2250 F
2200F c 106
2150 =

m
2100 F &

:.§ . 04
2050 e}

v
2000 -0.2
1950
1800 o 1 15 2 25 -0

Abscisse

FIGURE 2.3 — FEvolution de la température et de la fraction massique de la phase
solide d’une particule d’alumine durant son refroidissement dans le jet

2.3 Modélisation de l'interaction gaz/particules

Cette section aborde la modélisation utilisée pour traiter les échanges de quan-
tité de mouvement et d’énergie entre le gaz et les particules dans le jet. L’in-
teraction gaz/particules joue en effet un role important dans la simulation de
I’écoulement car elle régit le refroidissement et les trajectoires des particules
durant leur expansion dans le jet. Afin de tenir compte de I'aspect raréfié de
I’écoulement, des modélisations adéquates ont été utilisées pour exprimer les
forces de trainée et les flux de chaleur de convection en régime glissant.

2.3.1 Expression de la force de trainée

La force trainée appliquée par la phase gazeuse sur les particules est responsable
de ’échange de quantité de mouvement entre les deux phases et régit 'ouverture
des trajectoires des particules dans le jet. Pour une classe k de particules de
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diamétre caractéristique Dy, la force F((ik) (présente dans I'Eq. 2.28) appliquée

par le gaz s’exprime comme :

k 1
F) = 2D} pga:Cpllu — v (u — o), (2.36)
u et v®) gtant les vitesses respectives du gaz et des particules de classe k et Cp
le coefficient de trainée qui dépend du nombre de Reynolds particulaire, Re,,
qui caractérise le régime d’interaction de I’écoulement et qui est défini par :

_ pDgflu — oW

Re
P Hgaz

(2.37)
Il existe de nombreuses expressions du coefficient de trainée comme fonction
des différents paramétres de I’écoulement suivant les différents régimes. Carl-
son et Hoglund [23] ont formulé une expression empirique du coefficient de
trainée adaptée a ’étude des jets, correspondant & des écoulements fortement
compressibles et & des hauts nombres de Reynolds particulaires :

04 (1+0_15Rep0.687) [1+exp (_ 0427 3 )}

1.63 0.88
M, Rep

Cp

- L (239)
Rep 14 2 [3.82+ 1.28exp (125572 ) |

ou M,, désigne le nombre de Mach particulaire basé sur la vitesse relative des
deux phases. La corrélation précédente tient alors compte de 'influence de dif-
férents facteurs sur la trainée (inertie, raréfaction, compressibilité). On retrouve
par ailleurs une expression proche du coefficient de Stokes (Cp=24/Re,,) dans le
cas des bas Reynolds et bas nombre de Knudsen (M,,/Re,«1). Le terme source
Sq de ’équation 2.7, correspondant & la quantité de mouvement fournie a la
phase gazeuse par la phase condensée se formule alors d’aprés le principe des
actions réciproques comme :

Ne
Sa=-> nMFP. (2.39)
k=1

2.3.2 Expression du flux de chaleur convectif

En plus de la force de trainée qui influence la vitesse de chacune des phases, le
transfert convectif de chaleur est responsable d’échanges d’énergie entre la phase
gazeuse et la phase condensée. Dans le cadre de leur étude des écoulements
fortement compressibles, Carlson et Hoglund [23] ont aussi formulé une loi
empirique pour exprimer le flux de chaleur convectif <I>((;k) (présent dans I'Eq.
2.29) apporté par le gaz a une particule de classe k. Celui-ci s’exprime alors

comme :

o) = 7D Nugq- (T - Tp(’ﬂ) , (2.40)
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ot Nu représente le nombre de Nusselt associé & I’écoulement qui s’exprime
comme fonction de Re,, M, et Pr, le nombre de Prandt de la phase gazeuse
(pris constant égal & 1 pour notre étude) :

2+ 0.6Re,2Pr3

Nu = M 1 1 )
|1+ 34208 (2+ 0.6Re, 5 Pri )|

(2.41)

Le terme source d’énergie S, de ’équation 2.9 de la conservation de 1’énergie
de la phase gazeuse s’exprime alors par réciprocité comme la somme du travail
des forces de trainée et des flux de chaleur convectifs :

Nc
Se=—> nP(w.F + o) (2.42)
k=1

2.4 Traitement des conditions aux limites aux parois

Cette section présente les conditions aux limites utilisées pour traiter
les interactions gaz/paroi et phase dispersée/paroi. Les autres types de
conditions auz limites de type injection, sortie ou symétrie seront abor-
dées dans le chapitre 5 traitant des simulations numériques. Les parois
internes et externes de l’engin sont imperméables et supposées adiaba-
tiques pour notre étude. On distingue cependant deux types de condi-
tions de parois, celles associées aux parois internes de la tuyere et celles
associées aur parois externes de l’engin, ces derniéres nécessitant un
traitement particulier en raison du régime raréfié de l’écoulement. Les
modéles de parois utilisés pour notre étude sont assez simples. D’autres
modeles de conditions auz limites plus évolués pourraient étre envisagés
dans le but d’améliorer l'interaction paroi/écoulement sur la simulation
des jets a haute altitude, que ce soit pour les conditions de glissement
en raréfié [28] ou les conditions d’adhérence [113] pour les parois in-
ternes. Mais dans le cadre de cette étude, l'interaction de l’écoulement
avec les parois ne constitue pas un point essentiel, surtout dans l'optique
d’étudier les effets radiatifs dans le jet.

2.4.1 Interaction gaz/paroi

Dans le cadre de notre étude, les parois sont considérées comme imperméables
et immobiles (on se place dans le référentiel de I’engin). Ceci implique alors que
les flux de masse et de quantité de mouvement du fluide sont nuls perpendicu-
lairement & l'interface gaz/paroi et que la vitesse normale du gaz est nulle au
niveau de la paroi. Si on note n le vecteur normal a la paroi et u, la vitesse
du fluide au voisinage de la paroi, on a alors :

up.n =0 (2.43)
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Par ailleurs, les parois sont considérées comme adiabatiques, ce qui implique
que le flux d’énergie totale échangée au niveau d’une interface gaz/paroi est
nul.

Pour les conditions d’adhérence a la paroi régissant la vitesse tangentielle du
fluide au niveau de la limite, on distingue deux différents types de modélisation :
- Les parois internes de la tuyére sont considérées comme adhérentes, ainsi la
vitesse tangentielle est nulle au niveau de la limite, ce qui se traduit par :

up= 0. (2.44)

Les contraintes de cisaillement au sein du fluide altérent alors fortement 1’évo-
lution de la vitesse du fluide a la proximité de la paroi.

- Les parois externes sont considérées comme glissantes, afin de traiter le ré-
gime quasi-raréfié de I’écoulement proche de la paroi. La contrainte tangentielle
exercée au niveau de la paroi est nulle ce qui implique qu’il n’y a pas d’échange
de quantité de mouvement au niveau de l'interface gaz/paroi.

2.4.2 Interaction phase condensée/paroi

Les parois étant imperméables et adiabatiques, les flux de masse, de quantité de
mouvement et de chaleur de la phase dispersée perpendiculairement a la paroi
sont nuls aux limites et la vitesse normale des particules est nulle au niveau de
la paroi immobile :

v® n = 0. (2.45)

Pour notre étude, on ne prend pas en compte la possible accumulation de parti-
cules liquides au niveau des parois (qui se traduit généralement par la présence
d’un film liquide) ni les rebonds des particules sur les parois. La premiére hy-
pothése se justifie par le fait que le film liquide qui se crée a la paroi subit une
fragmentation au cours du fonctionnement moteur et réinjecte des particules
dans I’écoulement. La deuxiéme par le fait que dans la tuyeére, les particules,
de taille micrométrique, sont trés fortement entrainées par le fluide encore trés
dense, les rebonds s’en trouvent alors trés limités.

Que ce soit pour les parois internes ou les parois externes (ou il y a quasi-absence
de particules), on utilise des conditions de glissement identiques a celles utili-
sées pour le gaz, aucune contrainte n’étant imposée sur la vitesse tangentielle
des particules.
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2.5 Equation du transfert radiatif

L’é¢tude du rayonnement dans les jets a haute altitude et son couplage
a ’écoulement nécessite la résolution de I’équation du transfert radiatif.
Dans le cadre de notre étude cette derniére doit prendre en compte les
contributions au rayonnement des différentes phases (gazeuse et disper-
sées) possédant chacune leur propre température. Cette section présente
I’équation du transfert radiatif monochromatique. L’ intégration sur tout
le spectre de cette équation et les modéles et méthodes utilisés pour trai-
ter le rayonnement dans les simulations de jets a haute altitude seront
abordés dans les chapitres suivants.

2.5.1 Deéfinition des grandeurs radiatives importantes

Le rayonnement électromagnétique dans un milieu est caractérisé a 1’échelle
macroscopique par la donnée en tout point G du milieu, suivant toute direction
u et pour tout nombre d’onde ¢ de la luminance monochromatique direction-
nelle L, (G, u) qui s’exprime en W/m?/sr/m=L.

Le flux radiatif élémentaire d°®,(G,u), en W, qui traverse un élément de sur-
face dS, suivant I’angle solide df2? centré autour de la direction uw ayant un angle
0 par rapport & la normale & cet élément de surface et dans un intervalle do du
nombre d’onde, est alors relié & la luminance par la relation :

d°®,(G,u) = L, (G, u)dScosfdQdo. (2.46)

La résolution du transfert radiatif consiste en la détermination de I’évolution
spatiale de la luminance monochromatique directionnelle le long d’un chemin
optique, pour un nombre d’onde donné.

2.5.2 Equation du transfert radiatif (ETR)

L’équation du transfert radiatif décrit I’évolution de la luminance se propageant
suivant une direction u entre deux positions s et s+ds d’un chemin optique. Elle
rassemble les contributions & ’émission, ’absorption et la diffusion du rayonne-
ment par chacune des espéces radiatives du milieu (on appelle espéce radiative,
toute espéce gazeuse ou classe de particules contribuant au rayonnement du
milieu). On présente ici la formulation mathématique de 'ETR pour un milieu
d’indice de réfraction macroscopique n égal a 1, trés proche de la réalité dans
les jets & haute altitude. Le gaz est ici considéré a I’équilibre thermodynamique
local et I’ensemble des espéces gazeuses ne représente qu’'une seule espéce ra-
diative. On distingue dans 'ETR les contributions de chacune des NN, classes
de particules, la température étant homogéne au sein d’'une méme classe. On
a ainsi N, = 1 + N, espéces radiatives e (gaz+particules) et ’équation du
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transfert radiatif s’écrit alors :

- e -
ne(G,Te) + g‘7()/ pS(Gyu” — u) Ly (G, u’)dQY
oL G Do | S AT y
% = Z crmsson diffusion constructive y
° e=1 = [k (G) + 5 (G)] Lo (G, u)
L extinction :absorption+diffusion

(2.47)

ot n5(s,Te) représente le coefficient monochromatique d’émission de I'espéce
e (en W/m3/sr/m™1), kS et ¢¢ représentent respectivement ses coefficients
monochromatiques d’absorption et de diffusion (en m™1), et pS(u’ — u) la
fonction de phase de diffusion (voir 3.3.2) associée au changement de direction
de u’ vers u et T, la température de I'espéce e.

Dans le cas ou 'équilibre thermodynamique local est respecté, on a d’aprés la
loi de Kirchhoff la relation :

77;(37Te) - ’%i(s)Lg(Te)a (2'48)

ott LY(Te) est la luminance monochromatique du rayonnement & I’équilibre (en
W/m?2/sr/m~1) aussi appelée fonction de Planck et égale 4 :
2hc3o?

exp ("po) — 1

LoU(T) = (2.49)

ol h est la constante universelle de Planck égale & 6,626.10734 J.s , ¢ la vitesse
de la lumiére dans le vide égale & 2,998.10°% m/s et kp la constante de Boltzmann
égale & 1,3805.1072% J/K . Dans le cadre de notre étude on suppose que le gaz
ne diffuse pas le rayonnement, ce qui constitue une excellente approximation
d’un point de vue énergétique. Ainsi les termes 02%* et pS** sont nuls.

2.5.3 Expression des termes sources : puissance radiative vo-
lumique et flux radiatif aux parois

En tout point d’un systéme, on définit le vecteur flux radiatif surfacique g,
exprimé en W.m~2, comme l'intégrale sur tout le spectre et suivant toutes les
directions de la luminance :

“+o00
q"t = / / Lo (G, uw)udQdo, (2.50)
0 A7

u étant le vecteur directeur unitaire sur lequel est centré ’angle solide élémen-
taire df).

La puissance radiative volumique en tout point G' du milieu, notée PR(G) et
exprimée en W.m ™3, s’exprime alors comme :

PR(G) = — [V.qf], = - /0 = /4 ] [EM"((?C:’“)] 0o, (2.51)
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Cette puissance radiative correspond ainsi a la puissance dissipée par I’ensemble
du milieu gaz et particules. Pour obtenir les termes sources de puissances radia-
tives de chaque espéce, utilisées dans les équations 2.9 et 2.29, il faut séparer les
contributions de chacune des espéces a I'absorption et a ’émission du rayonne-
ment. A partir de I’'équation 2.47 on obtient alors I'expression de la puissance
radiative du gaz et de chaque classe de particules en chaque point G du milieu :

rad

+o00 +o0
g = kI «(G,u o—4r KIY* 0 o,
PY () = /0 / 99%(G) Lo (G w) Ao — 4 /0 99:(@) 19 [T(G)) d

TV
absorption émission

(2.52)

+oo “+00
PG = [ | ’OG)La(G wpdtio —ax [ k(6128 [13(6)] do
0 4m 0

absorption émission

(2.53)

Dans le cadre de I'’étude du rayonnement dans les jets, on peut par ailleurs
s'intéresser au flux radiatif incident & une paroi de I’engin. En tout point P
d’une paroi, le flux surfacique incident ¢'(P) s’exprime alors :

5(P) = / / Lo (P, w)|cos8|ddo, (2.54)
0 27 (cos0<0)

ol f est I’angle entre le vecteur directeur u et le vecteur normal a la paroi en P.






Chapitre 3

Propriétés radiatives et
modélisation du rayonnement

On cherche & étudier le rayonnement dans les jets a haute altitude
pour des gammes spectrales allant de linfrarouge au proche ultravio-
let. L’¢étude du transfert radiatif dans les jets a haute altitude s’arti-
cule alors autour de trois étapes. La premiére consiste en la détermi-
nation des propriétés radiatives des différentes espéces absorbantes ou
émettrices du milieu (gaz et particules) adaptées auz conditions thermo-
physiques caractéristiques des jets a haute altitude. Pour la phase ga-
zeuse, cette étape consiste notamment en une modélisation raie par raie
(RPR) permettant de caractériser précisément les spectres d’absorption
et d’émission des différentes espéces gazeuses. La seconde étape consiste
en lutilisation et la validation de modélisations spectrales simplifiées de
ces propriétés radiatives, nécessaires au vu du trés grand nombre de
rates spectrales associées a la phase gazeuse. Enfin la derniére étape
consiste en la résolution de I’équation du transfert radiatif, & partir de
ces modeles de rayonnement, o l’aide de méthodes numériques adap-
tées.

Ce chapitre se concentre sur les deux premiéres étapes, les méthodes
numériques utilisées pour simuler le rayonnement dans les jets seront
quant a elles abordées dans la section 4.4. On présentera ainsi dans un
premier temps les propriétés radiatives des gaz puis les modélisations
utilisées pour traiter le rayonnement des gaz dans les jets a hautes alti-
tudes. On abordera ensuite les propriétés radiatives des particules d’alu-
mine et leur modélisation. Enfin, une derniére partie traitera de l’aspect
multi-espéce du rayonnement.
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3.1 Propriétés radiatives des gaz

Cette section présente la physique du rayonnement des gaz, dans le cadre
de ’équilibre thermodynamique local, [’aspect déséquilibre sera lui pré-
senté dans le chapitre 6. Pour notre étude, la diffusion du rayonnement
par le gaz ainsi que les effets de la polarisation sur le transfert radia-
tifs seront négligés. On me considérera pour l’étude du rayonnement
que les espéces gazeuses COy, CO, HCl et Ho O, les autres espéces ne
contribuant que trés peu a l’absorption et ’émission du rayonnement,
soit parce ce qu’elles sont présentes en trop faible quantité, soit parce
qu’elles n’émettent et absorbent que tres peu le rayonnement. La sec-
tion 3.1.1 présente dans un premier temps la physique a l'origine des
spectres d’absorption et d’émission des gaz composés d’une multitude de
raies. La section 3.1.2 aborde ensuite les profils de ces raies qui jouent
un role trés important dans les jets a haute altitude vu les fortes va-
riations de température et de pression. Enfin la section 3.1.3 décrit la
construction des modéles raie par raie (RPR) utilisés comme référence
afin de construire et valider les modéles de rayonnement & plus faible
résolution spectrale pour traiter des jets a haute altitude.

3.1.1 Introduction aux spectres de rayonnement des gaz

L’interaction des gaz avec le rayonnement électromagnétique est un phénomeéne
d’origine quantique. Elle correspond a des échanges d’énergie entre 1’énergie
radiative (photons) et 1’énergie du gaz associée a ses degrés de liberté (trans-
lation, vibration, rotation, excitation électronique). Ces échanges d’énergie se
produisent suivant trois différents processus radiatifs :

- les transitions lié-lié qui correspondent & des transitions entre les niveaux
d’énergie interne des espéces gazeuses.

- les transitions lié-libre qui sont associées & une transformation de ’espéce
gazeuse sous forme de photodissociation, photoionisation ou recombinaison ra-
diative.

- les transitions libre-libre qui résultent de I'interaction entre les particules ga-
zeuses et les électrons libres du milieu sans transformation chimique.

Dans le cadre de I'étude des jets a haute altitude, au vu des températures
moyennes du milieu (inférieures & 4000 K) seules les transitions lié-lié sont
prises en compte. On ne prendra en compte dans le cadre de I’étude ni espéce
gazeuse monoatomique, ni molécule ionisée.

Pour les transitions lié-lié, I’émission ou ’absorption d’un photon sont associées
& la transition entre deux niveaux d’énergie discrets de la molécule gazeuse
M, un niveau haut noté u et un niveau bas noté [. Ces transitions sont liées
& trois mécanismes fondamentaux, I’émission spontanée, I’émission induite et
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I’absorption qui correspondent aux schémas de réaction suivants :

émission spontanée : M(u) = M(1) + heoy,
absorption : M(1) + heow — M(u), (3.1)
émission induite : M (u) 4+ heoy — M(1) + 2hcoy,,

ol g, désigne le nombre d’onde du photon émis ou absorbé et hco,; 1’énergie
de ce photon, égale & la différence d’énergie entre ’état haut, d’énergie F,, et
I’état bas, d’énergie Ej :

hcoy,y = E, — E. (3.2)

Chaque molécule posséde des niveaux d’énergie discrets associés aux différents
états électroniques possibles, comportant chacun différents niveaux de vibra-
tion et de rotation (voir [61]).

Les transitions entre deux niveaux de rotation correspondant & un méme état vi-
brationnel et un méme état électronique (transitions rotationnelles) conduisent
a un rayonnement dans l'infrarouge lointain ou le domaine micro-onde (1 a 2000
cm™!). Les transitions qui couplent des niveaux vibrationnels et rotationnels
différents pour un méme état électronique (transitions rovibrationnelles) corres-
pondent aux gammes spectrales du moyen au proche infrarouge (500 a 10* cm
~1). Enfin les transitions entre des niveaux de rotation-vibration appartenant
a des états électroniques différents (transitions rovibroniques) sont situées dans
le visible et 'ultraviolet.

Pour chaque transition, on introduit les coefficients d’Einstein A,;, Bj, et By
associés respectivement aux mécanismes radiatifs d’émission spontanée, d’ab-
sorption et d’émission induite. Ces coefficients permettent alors d’exprimer
spectralement les coeflicients d’émission 7, et d’absorption &, du milieu, pour
un nombre d’onde donné o, a partir de 'ensemble de ces transitions lié-lié
(considérées comme isolées les unes par rapport aux autres) :

No = Z Zn};l = Z Z %hco’ulnuful(a - Uul) (33)

espéces ul espéces ul

Ko = Z Zﬁgl = Z Z (nlBlu - nuBul)hUulful(U — O'ul) (34)

espeéces ul espeéces ul

ol n, et n; désignent les populations respectives des niveaux haut et bas de la
transition et fy; (0 — oy) est le profil spectral de la raie associée a cette transi-
tion qui sera abordé dans la section suivante.
Les coefficients d’Einstein sont des paramétres propres & chaque transition ra-
diative et vérifient les relations :

Aul

=Y — 8rheo? 3.5
B, ~ Srheou (3.5)



34 3.1 - PROPRIETES RADIATIVES DES GAZ

91Biu = guBui, (3.6)

ol g; et g, désignent les dégénérescences des niveaux [ et u. Ces relations im-
pliquent alors que la donnée pour chaque raie d’un seul des coefficients d’Ein-
stein permet d’exprimer les coefficients d’absorption et d’émission x, et 7.
Ainsi, pour construire le spectre (exprimé en émission ou en absorption), il est
nécessaire de connaitre pour chaque transition la position du centre de raie,
oul, son intensité de raie, reliée aux coefficients d’Einstein, son profil de raie
fui(o —oyy) et 'état thermodynamique du systéme permettant de connaitre n,,
et n;.

A I’équilibre thermodynamique, la population n; d’un niveau i, associée & une
espéce moléculaire e, suit une distribution de Boltzmann :

E;

7ZBgi o )
kgT”’

Q(T)

ou n. désigne le nombre de molécules de I’espéce e par unité de volume, Q(T')
est la fonction de partition interne de cette molécule a la température T', E;,
I’énergie associée au niveau ¢ et kp, la constante de Boltzmann. En regroupant
les équations 3.2, 3.4 et 3.7, on peut écrire le coefficient d’absorption k7,
a une transition comme :

n; = exp( (3.7)

associé

) exp(—,jphaulfuz(a—aul), (3.8)

On définit S,;(T"), I'intensité de la raie d’absorption a la température T associée
a la transition ul, telle que :

’{ZZ = neSul(T)ful(U - Uul); (3.9)
soit d’apres I’équation 3.8 :

hcoy,

_ 9B B )
kpT

Pour différentes molécules et leurs différents isotopes, des bases de données
spectroscopiques (voir section 3.1.3) regroupent pour chacune de leurs transi-
tions le centre de raie oy, £ et I'intensité de raie Sy;(Tyef) & une température
de référence T)..y permettant la construction de spectre d’absorption et d’émis-
sion. L’intensité de raie a une température quelconque 7' s’exprime & partir de
Sul(Tref) comme :

E
exp( ! Yhou. (3.10)

1 —eXp( _kBiT

hecoy1

Q(Tmf) 1-— 67 kpT El El
— . 3.11
Q(T) Bt P kBTref kgT ( )

1— 6_ kBTref

Sul (T) = Sul (T’/‘ef)
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Pour une molécule donnée, la fonction de partition varie fortement suivant 1’iso-
tope considéré mais cependant le rapport Q(Tycr)/Q(T) ne varie que trés peu.
Par ailleurs, les abondances naturelles du principal isotope de CO2, CO et HoO
sont respectivement de 98,42% , 98,65% et 99,73%. Ainsi, pour ces trois molé-
cules, les rapports Q(Tr.r)/Q(T) peuvent étre considérés comme indépendant
de l'isotope. Pour HCI par contre, l'isotope principal 'H3°Cl a une abondance
naturelle de 75,76% alors que le deuxiéme isotope 'H37Cl a une abondance de
24,23%. 11 est ainsi préférable d’utiliser des rapports Q(Tycf)/Q(T) relatifs a
chacun des deux isotopes de HCL

3.1.2 Profil des raies

Si une raie peut étre considérée comme indépendante par rapport aux autres
transitions, on constate quelle n’est jamais purement monochromatique. Chaque
raie du spectre présente une certaine extension spectrale dii aux différents phé-
nomeénes physiques responsables de I’élargissement de la raie. Ces phénoménes
sont les élargissements naturels et collisionnels associés & la durée de vie finie
des niveaux d’énergie ainsi que 'effet Doppler.

3.1.2.1 Elargissement Doppler

L’effet Doppler est responsable d’une variation de la fréquence percue du fait
du mouvement des particules. En effet, lorsqu’une particule, se déplagant a une
vitesse u dans un référentiel fixe, émet un rayonnement a une fréquence v,; dans
son propre référentiel suivant une direction de vecteur unitaire n, la fréquence
v observée dans le référentiel fixe est alors égale & :

V= vy (1 + %) . (3.12)

L’agitation thermique, caractérisée a 'ETL par une loi de distribution Max-
wellienne des vitesses des particules, est alors responsable de cet élargissement
Doppler. Le profil d’élargissement associé & chaque transition pour une espéce
radiative r suit alors une distribution Gaussienne normalisée :

D In2 1 o—0

r ul \2

o—0 =4/ — exp |—In2(——— , 3.13
ul ( ul) ) p[ ( ) ) } ( )

ol v,p est la demi-largeur Doppler a mi-hauteur de 'espéce r égale a :

2kpT In2
%DI%W*B R (3.14)
m,c

avec m, la masse de la molécule émettrice.
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3.1.2.2 Elargissements naturel et collisionel

L’élargissement collisionel est provoqué par les collisions entre les molécules, la
molécule émettrice pouvant étre perturbée par les molécules environnantes au
moment de sa transition radiative, engendrant une petite variation des niveaux
d’énergie. Cette perturbation peut étre causée par la collision avec une méme
molécule ou une autre molécule neutre [59]. Ces élargissements collisionnels
sont classiquement modélisés par un profil de Lorentz :

rL . 1 YrL

ul (0= oul) W%?L F (0 —ow)?’ (3.15)
ol vy, est la demi-largeur & mi-hauteur collisionnelle, proportionnelle a la pres-
sion p du milieu. Pour la construction des modéles raie par raie, on utilise les
grandeurs de 7,1, tabulées en température, données dans la littérature. Pour
des mélanges gazeux, la largeur collisionnelle ~, 1, est généralement donnée par
une expression de la forme :

[Z er%k < M) k] : (3.16)

ol fyg’k, et ae7 i sont respectivement la largeur collisionnelle dans les conditions
de référence et le coefficient de dépendance en température, associés aux colli-
sions de ’espéce rayonnante r avec ’espéce e du mélange.

L’élargissement naturel est quant & lui associé aux durées de vie finies des ni-
veaux d’énergie engendrées par 1’émission spontanée. Du fait du principe d’Hei-
senberg, ce temps de vie fini est associé a une incertitude 0 F sur les niveaux
d’énergie. Cet élargissement peut alors étre modélisé par un profil Lorentz simi-
laire aux profils d’élargissement dus aux effets collisionnels présentés ci-dessus.
L’élargissement naturel est cependant généralement négligeable dans l'infra-
rouge devant les deux autres effets d’élargissement précédemment présentés.

Y¥(T,p)
p’ref

3.1.2.3 Profil Voigt

L’élargissement collisionnel est généralement prépondérant par rapport aux
autres a haute pression tandis que 1’élargissement Doppler est prépondérant
& basse pression. Par ailleurs, le profil Lorentz a tendance & contribuer plus
fortement dans les ailes de raie (éloigné de la fréquence centrale) et joue un role
important dans les applications & grande épaisseur optique.

Lorsque les deux phénoménes d’élargissement sont du méme ordre de grandeur,
tel que c’est souvent le cas dans les jets & haute altitude, le profil de raie résul-
tant peut s’exprimer sous la forme d’un produit de convolution entre le profil
Doppler et le profil Lorentz. Ce profil est appelé profil de Voigt et s’exprime
comme :

(0 —ou) =

+o0 _ 42
Y 1n2/ _exp=t) g, (3.17)

DV T Jone Y2+ (x—t)2
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avec

z =2l U y=vin2 L. (3.18)
rD

YrD Y

3.1.3 Construction d’un modéle raie par raie de référence

Si I'on dispose de bases de données spectroscopiques précises, les modéles raie
par raie (RPR) sont les modéles les plus rigoureux pour calculer les propriétés
radiatives des gaz. Ils sont généralement utilisés comme modéles de référence
pour traiter le transfert radiatif en milieu gazeux et sont souvent a la base de
la construction des autres modéles approchés ayant une plus faible résolution
spectrale tels que les modéles de bandes (cf section 3.2.2).

Afin de valider 'utilisation de modéles approchés pour I’étude des jets a haute
altitude, une base de spectres d’absorption RPR a été construite pour les mo-
lécules CO2, CO, H20 et HCI, pour les différentes conditions de température
et de pression rencontrées dans les jets. Ainsi la tabulation en température a
été effectuée de 100 K a 3600 K avec un pas uniforme de 100 K, la tabulation
en pression suit quant a elle une progression géométrique de raison 2 pour des
pressions allant de 1 Pa & 32 Bar. Les spectres raie par raie ont été construits
avec un profil purement Doppler pour une pression égale a 1 Pa et avec un
profil Voigt pour les pressions supérieures.

Par ailleurs, les spectres de chacune des espéces ont été calculés pour des compo-
sitions proches de celles rencontrées en sortie de chambre de combustion des jets
a haute altitude. Les fractions molaires utilisées sont xco, = 0,1; zco = 0,17;
TH,0 = 0,16 et zgc; = 0, 16 diluées dans de 'air.

Ces calculs raie par raie ont été faits sur un intervalle spectral allant de 37,5
cm™! A 11262,5 cm~!. La largeur typique d’une raie est de I'ordre de 1072
cm~!; afin de représenter avec suffisamment de précision chaque raie, la résolu-
tion spectrale utilisée pour la construction des spectres a été prise & 1072 cm™!.
Les bases spectroscopiques utilisées pour chacune des molécules sont présentées
ci-dessous ainsi que certains traitements particuliers apportés pour améliorer
la précision des calculs de spectre.

Spectres de COs :

Pour la molécule COy, la base spectroscopique CDSD-4000 [128] a été utilisée,
pour laquelle de trés bon accords ont été trouvés avec des résultats expérimen-
taux [34]. CDSD-4000 regroupe les données spectroscopiques de plus de 500
millions de raies de CO». Cette base fournit les paramétres d’élargissement col-
lisionnels ainsi que la fonction de partition interne de COs. Mais, la fonction
de partition n’étant pas tabulée en température de maniére précise dans [128],
elle a été calculée, comme présenté dans [34], en utilisant ’approximation d’os-
cillateurs harmoniques découplés et de rotateur rigide qui s’avére trés précise.
Enfin, afin de corriger le caractére sub-Lorentzien des profils de raies, les fonc-
tions de corrections Yy, présentées dans la référence [90], ont été utilisées pour
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corriger les profils Voigt pour les températures inférieures & 900 K.

Spectres de HyO :

La base HITEMP 2010 [109] a été utilisée pour le calcul des spectres de HoO.
Elle regroupe les données spectroscopiques de plus de 100 millions de raies pour
H50. Les paramétres d’élargissement collisionel donnés dans [109] ne contenant
pas de coefficients de dépendance en température pour ’auto-élargissement, les
paramétres d’élargissement utilisés pour les calculs Voigt sont ceux de la réfé-
rence [32]. La fonction de partition utilisée pour HoO est celle de la référence
[138]. Par ailleurs, dans les calculs Voigt, pour les températures inférieures a
300 K, les fonctions de correction x issues de la référence [26] ont été utilisées
pour prendre en compte le caractére non-Lorentzien des profils de raie.

Spectres de CO :

Pour CO, la base HITEMP 2010 a également été utilisée pour les calculs de
spectres. Elle rassemble les données spectroscopiques de prés de 20 000 raies
d’absorption. Cette base fournit les paramétres d’élargissement collisionel, par
contre la fonction de partition interne est donnée pour des températures infé-
rieures a 3000 K. Pour les températures supérieures, la fonction de partition de
la référence [6] a été utilisée.

Spectres de HCI :

Pour HCI, la base HITRAN 2012 [108], regroupant les données spectroscopiques
de plus de 10 000 transitions, a été utilisée. Cette base donne également les fonc-
tions de partitions internes pour les deux isotopes majoritaires de HCI pour des
températures allant jusqu’a 3000 K. Au-dela, les fonctions de partitions ont été
complétées en utilisant un modéle d’oscillateur harmonique-rotateur rigide qui
concorde bien avec ’expression des fonctions de partitions donnée par HITRAN
aux alentours de 3000 K.

Les spectres d’absorption raie par raie des différentes molécules ont été cal-
culés en régime Doppler et en régime Voigt en sommant les profils de chacune
des transitions issues des bases de donnée spectroscopiques présentées ci-dessus.
Afin d’alléger les calculs raie par raie, surtout dans le cas de CO4 et HoO qui
possédent un trés grand nombre de raies, plusieurs critéres ont été utilisés. Le
premier consiste & ne calculer les spectres qu’entre certains nombres d’onde
Omin €6 Omaz pour chaque molécule, les transitions n’étant situées que dans
certaines zones du spectre. Le deuxiéme consiste a limiter I’étendue du profil
de chaque raie, en définissant une portée limite (en cm ~!), distance au centre
de raie au-dela de laquelle la contribution de la raie & I’absorption est considé-
rée comme nulle. Enfin, un critére de sélection de raie a été utilisé, ne prenant
en compte dans le calcul du spectre que les raies contribuant & une certaine
intensité. Suivant ce critére, pour une espéce e de fraction molaire ., une tem-
pérature T et une pression p, seules sont prises en comptes les raies vérifiant :
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LeP g (T) > e=10""cm 2,

u 3.19
kT (3.19)

la contribution & ’absorption au centre de raie étant alors supérieure a o %e .
Les paramétres utilisés pour la construction des modéles raie par raie pour
chaque molécule sont regroupés dans le tableau 3.1. Celui-ci donne pour chaque
molécule absorbante, les bornes spectrales des modéles ainsi que pour les dif-
férents régimes d’élargissement et différentes conditions de pression et de tem-
pérature, la portée et le seuil en intensité de raie utilisés pour la construction
des spectres d’absorptions.

On remarque dans ce tableau que le critére de coupure est peu restrictif pour
les molécules HCI et CO, car la construction du modéle est peu cotiteuse en
temps de calcul du fait du petit nombre de raies a traiter, ainsi que pour le ré-
gime Doppler pour lequel la portée est trés limitée. Pour COs et HoO en régime
Voigt, nous avons di trouver un compromis entre temps de calcul et précision
& haute résolution du modéle. Dans le cas de la restriction la plus forte pour
laquelle le critére de coupure € est égal 4 10712, si on considére que toutes les
raies d’un intervalle spectral sont négligées et a la limite du critére de coupure,
Ierreur faite sur la contribution a 1’épaisseur optique pour une colonne de 100
m est de lordre de 5.107* au maximum. Ceci montre que les modéles restent
fort précis dans ces conditions.

TABLE 3.1 — Paramétres de construction des modéles raie par raie pour chaque mo-
lécule

Molécule | opmin (cm™Y) | Gmax (em™1) | Régime | Conditions P et T | Portée (em™1) | Seuil (em™2)
HCI 37,5 8462.,5 Tous Toutes 500 1020
CO 1587,5 6437,5 Doppler Toutes 500 10~

Voigt Toutes 500 10715
Doppler Toutes 100 10~
P < 1072 atm 300 10°%°
H,0 37,5 11262,5 P ~10~2 atm
Voigt T>1200 K 500 10-12
P >10"2 atm
T<1200 K 500 10715
Doppler Toutes 10 10-19
P < 1072 atm 50 10715
COq 237,5 8312,5 P >102 atm
Voigt T>1500 K 50 10-12
P >10"2 atm
T<1500 K 50 10-13
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Les figures 3.1 et 3.2 représentent alors des exemples de spectres d’absorptions
a haute résolution pour la molécule HoO dans la région 2,7 pm (de 3000 a 4200
cm ™). Ces spectres correspondent & des conditions de pression de 1 atmosphére
et trois températures différentes, 3000 K, 1000 K et 300 K.
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F1GURE 3.1 — Coefficients d’absorption de Ho O dans la zone 2,7 um a p=1 atm;
zm,0 =1 : T=3000 K (en haut), T=1000 K (au miliew) et T=300 K (en bas)

On remarque tout d’abord sur les figures 3.1 et 3.2 le grand nombre de raies
d’absorption composant le spectre et leur structure trés fine. A mesure que la
température augmente le nombre de raies et 1’étalement spectral des bandes
augmentent alors que l'intensité de ces raies diminuent. Cela est di au fait qu’a
haute température, un plus grand nombre de niveaux d’énergie sont peuplés
et donc il y a plus de transitions possibles. Par opposition, & 300 K, seuls les
premiers niveaux d’énergie sont peuplés ce qui explique le plus petit nombre
de raies. De ce fait, une zone froide est quasiment transparente pour certaines
régions spectrales du rayonnement émis par une zone chaude (entre 3000 et
3200 cm ™! par exemple).

Afin de mettre en évidence 'influence de la pression sur les spectres d’absorp-
tion des molécules, les figures 3.3 et 3.4 représentent les coefficients d’absorption
réduit k., adimensionnés en pression et exprimé en m~.atm™!, pour la molé-
cule HoO & 1000 K pour trois différentes conditions de pression, 1 atm, 0,015
atm et 1 Pa. Pour une molécule e, le coefficient d’absortion ¢ est relié au



CHAPITRE 3 - PROPRIETES RADIATIVES ET MODELISATION DU RAYONNEMENT 41

coefficient d’absorption réduit k¢ par la simple relation :
Ky = Tepky, (3.20)

p étant exprimée ici en atm. A température fixée, la pression étant proportion-
nelle au nombre de molécules par unité de volume, le coefficient d’absorption
réduit k, peut-étre assimilé a ’absorption du rayonnement par unité de pres-
sion partielle.

En observant la figure 3.3, on remarque qu’a méme température, les mémes
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FIGURE 3.2 — Coefficients d’absorption de Hy O entre 3700 et 8725 cm™' a p=1 atm ;
zm,0 =1 : T=3000 K (en haut), T=1000 K (au milieu) et T=300 K (en bas)

raies d’absorption sont représentées dans le spectres, seul le profil d’élargisse-
ment des raies change. La valeur du coefficient d’absorption réduit au centre
de raie décroit avec la pression, cela s’explique par 1’élargissement collisionnel.
En effet, comme le montre la figure 3.4, & pression atmosphérique, I’élargisse-
ment collisionnel prédomine, de ce fait on a une forte contribution des ailes de
raies et le spectre est beaucoup plus étalé qu’a basse pression. Ainsi, certaines
raies, telles que celles située en dessous de 3722,8 cm™1 sur la figure 3.4, sont
entiérement dissimulées par les ailes de raies de la raie adjacente.

A pression intermédiaire, en rouge, les deux régimes d’élargissement participent
au profil de raie néanmoins les ailes de raies sont de plus faibles intensité et
I'on distingue chaque transition.

A basse pression, p=1 Pa , le régime d’élargissement est purement Doppler et
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les raies ont un profil gaussien, les ailes devenant trés vite négligeables. L’évolu-
tion des spectres d’absorption avec la température et la pression est comparable
dans les autres zones spectrales et pour les autres molécules. Ainsi on note une
forte dépendance des spectres d’absorption des gaz avec la pression et la tem-
pérature. Ces phénoménes jouent alors un roéle trés important dans les jets a
haute altitude de par les forts gradients de température et de pression du mi-
lieu. Les modéles approchés de rayonnement doivent ainsi prendre en compte la
forte dynamique spectrale et ses variations avec la pression et la température.
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F1GURE 3.3 — Coefficients d’absorption réduits de Hy O dans la zone 2,7 um a T=1000
K : p=1 atm (en haut), p=0,015 atm (au miliew) et p=1 Pa(en bas)
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FIGURE 3.4 — Profil de quelques raies d’absorption de HyO ¢ T=1000 K : p=1 atm
, p=0,015 atm et p=1 Pa

3.2 Modéles de rayonnement des gaz

Dans le cadre de [’étude des jets a haute altitude comme pour beau-
coup d’autres applications, l'utilisation des modéles raie par raie pour
la stmulation du rayonnement des gaz s’avére beaucoup trop cotdteuse en
temps de calcul et en place mémoire. Il est donc nécessaire d’avoir re-
cours a des modéles approchés de rayonnement. Il existe différents types
de modeéles approchés, le choix du modéle utilisé dépendant entre autres
du milieu traité (conditions thermophysiques, milieu réactif ou non, mi-
lieu fortement hétérogene...), de la méthode de résolution de ’ETR, de
la zone spectrale couverte et de la précision souhaitée pour le traitement
du rayonnement.

Cette section présente dans un premier temps différents modéles appro-
chés existants et justifie le choix des modéles a bandes étroites (MSBE)
pour la simulation du rayonnement dans les jets a haute altitude. Elle
présente ensuite les modéles MSBE et leur utilisation pour résoudre
UETR. Enfin, afin de valider l'utilisation des modeéles MSBE pour trai-
ter le rayonnement dans les jets étudiés, une comparaison est faite sur
des chemins optiques caractéristiques des jets entre les résultats obtenus
avec les modéles RPR et ceux obtenues avec les modeéles MSBE.
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3.2.1 Modéles approchés de propriétés radiatives

L’objectif de cette partie est de présenter les différents modéles approchés de
propriétés radiatives. On ne décrira ici que briévement le principe de ces mo-
déles, une présentation plus détaillée de chacun d’eux a été faite par Taine et
Soufiani [127] et des comparaisons entre les différents modéles peuvent y étre
trouvées, tout comme dans les travaux de thése de Pierrot [91].

Il existe deux grandes classes de modéles de rayonnement des gaz : les modéles
globaux qui fournissent des grandeurs radiatives intégrées sur ’ensemble du
spectre et les modéles de bandes qui utilisent une discrétisation spectrale des
propriétés radiatives. Les modéles de bandes sont plus précis mais plus cotiteux
en temps de calcul que les modéles globaux couramment utilisés dans l'indus-
trie.

Par ailleurs, une deuxiéme classification de ces modéles repose sur les grandeurs
radiatives que peuvent fournir ces modeéles, certains modéles étant formulés en
coefficients d’absorption tandis que d’autres sont plutét formulés en transmit-
tivités. De ces différentes formulations découlent différentes formulations de
I'ETR et, de ce fait, différentes méthodes numériques de résolution de cette
équation. La formulation en coefficient d’absorption présente I'avantage d’étre
applicable & toutes les méthodes de résolution.

Tous les modéles de propriétés radiatives des gaz sont initialement formulés
pour des milieux homogénes, isothermes et monoespéces. Pour traiter les mi-
lieux hétérogénes, anisothermes et multi-espéce, différentes extensions ont été
développées sur la base de certaines approximations sur les corrélations spec-
trales des phénoménes d’émission, de transmission et d’absorption. Les hypo-
théses de corrélations spectrales, permettant de traiter les milieux hétérogénes
anisothermes, de chacun des modéles présentés seront alors exposées.

3.2.1.1 Modéles Globaux

Les modeéles globaux fournissent des grandeurs radiatives intégrées sur tout le
spectre. Ces modéles sont basés sur I'utilisation d’une fonction de distribution
cumulée du coefficient d’absorption pondérée par la fonction de Planck. Ils ont
été introduits par Hottel et Sarofim [64] avec leur modele WSGG (Weighted-
sum-of-gray-gases) pour des milieux homogénes isothermes. Afin de traiter les
milieux anisothermes et non-uniformes, des extensions de ce modéle ont récem-
ment été développées comme par exemples les modéles SLW par Denison et
Webb [33], les modeles de type FS(C)K développés par Modest et présentés
dans le chapitre 20 de la référence [85] et le modéle ADF développé par Pierrot
et al. [92] . On présentera ici le principe général de fonctionnement du modéle
WSGG et on énoncera quelques unes de ses extensions permettant de traiter
les milieux non-homogénes.

Modéle WSGG
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Pour une espéce absorbante e, le modéle WSGG utilise la fonction de dis-
tribution cumulée % du coefficient d’absorption décrite par I’expression :

s

F(k,T,€) = 4/ Lo(T)do (3.21)
0BT Joke (6)<k

ou op est la constante de Stefan-Boltzmann, T la température a laquelle est
évaluée I’émission, k¢ le coeflicient d’absorption par unité de pression au nombre
d’onde o de l'espéce e et € désigne les conditions thermochimique du milieu
considéré (température, pression, concentration molaire de I'espéce). Ainsi le
terme #(k,T,%) désigne la fraction d’énergie émise par un corps noir a la
température 1" par les zones du spectre o k< est inférieure a k.

En découpant 'intervalle |kpmin, kmaz| des valeurs admissibles de k en n inter-
valles |k;, kiy1] sur chacun desquels on attribue une valeur moyenne du coef-
ficient d’absorption k;, on peut alors introduire les poids d’émission a; définis
par :

a; = 9(/%4,.1,’11 %) - gz(ki,T, %) (3.22)

L’émissivité € d’une colonne de gaz homogéne de longueur I dans les conditions
% est définie par :

T
ogT*

+oo
(1, %) = /0 (1 — exp(—zepkt (€))]L(T)do, (3.23)

elle peut alors s’écrire a I'aide de la fonction de distribution .# par intégration
sur le coefficient d’absorption réduit :

kmaa
e(l,¢) = /k [1-— exp(—mepkl)]%f(k, ¢, T)dk. (3.24)

A Tlaide des poids a; et des coefficients d’absorption moyens k; on peut alors
donner une valeur approchée de ’émissivité de la colonne :

n

€(l,€) ~ Z a;[1 — exp(—zepkil)]. (3.25)

=1

Afin de traiter les milieux hétérogénes et anisothermes, avec une unique espéce
absorbante e, Taylor et al. [129] ainsi que Coppalle et al. [29] ont développé une
méthode approchée. Celle-ci consiste d’abord & évaluer dans un premier temps
les paramétres du modéle a; et k; pour des conditions de référence, représen-
tatives du milieu étudié. Les coefficients réduits k; sont supposés invariants
suivant les conditions rencontrées par contre les poids d’émission a; sont eux
calculés en fonction de la température.

Pour résoudre les problémes de transfert radiatif, la méthode consiste alors a



46 3.2 - MODELES DE RAYONNEMENT DES GAZ

décomposer la luminance directionnelle L(s) en un point d’abscisse s le long
d’un chemin optique en :

L(s) =Y Li(s). (3.26)
=1

Les termes L;(s) représentent alors les luminances partielles associées aux co-
efficients moyen k; et vérifient ’équation du transfert radiatif, formulée en co-
efficient d’absorption :

6Li(8) -—

opT*(s
0s = xe(S)p(S)ki |:CZZ(T(5))BT()

™

— Li(s)] . (3.27)

La validité de ce modéle repose alors sur I'invariance spatiale et spectrale du co-
efficient d’absorption réduit, ce qui est une hypothése trés forte lorsqu’il s’agit
de traiter les milieux anisothermes. En effet, elle suppose que les zones du
spectres associées & un coefficient k; ne changent pas avec la température et
que le coefficient k; ne change pas avec les conditions du milieu, ce qui n’est
pas le cas pour des milieux a forte variation de pression et de température tels
que rencontrés dans les jets a haute altitude.

Un grand nombre de modéles globaux ont été par la suite développés en suivant
la méme philosophie que les modéles introduits par Hottel et Sarofim. Un gain
considérable en précision par rapport au modéle WSGG a été obtenu en se
basant sur des fonctions de distribution dépendant des conditions thermophy-
siques et sur des hypothéses de corrélation entre les spectres dans différentes
conditions. Ceci a conduit en pratique a des coefficients d’absorption dépendant
des conditions thermophysiques. On peut ainsi citer le modéle SLW développé
par Denison et Webb [33], les modeles ADF et MADF développés par Pierrot
et al. [92], les modeéles de type FS(C)K développés par Modest [85], ou encore
le modéle Rank Correlated SLW développé par Solovjov et André [117].

3.2.1.2 Modéles de bandes

Le principe des modéles de bandes est de diviser le spectre en bandes suffi-
samment larges, pour réduire le colit en temps de calcul et en mémoire de la
résolution du transfert radiatif, et assez étroites, pour considérer la fonction
de Planck et les propriétés radiatives des milieux denses (émissivité des parois,
propriétés des particules) comme constantes sur chaque intervalle spectral. Sui-
vant le modéle, la largeur des bandes varie ainsi de 5 cm~! & quelques centaines
de cm™! et peut varier suivant la position dans le spectre.

Parmi les modéles de bandes, on distingue deux principaux types de modéles
[52] : les modeles statistiques a bandes étroites (MSBE) et les modeéles a k-
distribution (CK et CKFG). Aprés avoir décrit le modeéle & k-distribution on
ne présentera ensuite que briévement le principe de modéle MSBE et son uti-
lisation, la section 3.2.2 étant entiérement dédiée a ce type de modéles.
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Modéles CK et CKFG

Les modéles a k-distributions suivent un principe similaire a celui des modéles
globaux dans la mesure ot ils utilisent un réarrangement du spectre suivant les
valeurs croissantes du coefficient d’absorption réduit. Mais cette fois-ci la fonc-
tion de distribution du coefficient d’absorption est évaluée sur chaque bande
spectrale Ao associée & un intervalle |0;,0j41].

Pour le modele CK (Correlated-K), la fonction de distribution cumulée g du
coeflicient d’absorption réduit sur une bande s’exprime comme :

1

9(k) = 5 do (3.28)

/UE[Uijj+1]/ka<k

Pour une colonne homogéne isotherme de longueur [, la transmittivité moyenne
associée a une bande spectrale peut alors s’exprimer & partir de la fonction de
distribution suivant :

1 kmaz ag
—Ao _ - o — . Yd
Tl = Ao /Ag exp(—zepkyl)do / exp(—xepkl) 8k‘dk’ (3.29)

kmin

ol kimin €t kmaz sont les valeurs limites du coefficient d’absorption réduit. Ainsi
la fonction de distribution dg/0k représente la transformée de Laplace inverse
de la transmittivité moyenne vue comme fonction de [. La fonction g étant
croissante de [kmin,kmaz| vers |0,1], on peut utiliser la fonction réciproque de
g, notée k(g) et la transmittivité moyenne peut s’écrire :

1
() = [ expl-zpk(g))ds. (3.30)
0

En utilisant une quadrature de Gauss, on peut alors approximer la transmitti-
vité moyenne de la colonne & partir de I’équation 3.30 par :

TAT(1) = > wyexp(—xepk(g:)l), (3.31)
=1

ol n est le nombre de points de quadrature et g; et w; sont respectivement
les points et les poids associés de la quadrature. Les paramétres du modéle
sont alors les coefficients d’absorption réduits réordonnés k(g;). Ces coefficients
dépendent alors de la température et éventuellement de la pression et de la
composition du milieu.

De la méme maniére, on peut exprimer la luminance directionnelle d’une co-
lonne moyennée sur une bande spectrale le long d’un chemin optique en un
point d’abscisse s comme une somme sur les différents points de quadrature :

I%(s) = Y wiLy,(s), (3.32)
i=1
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ou Ly, (s) est la luminance pseudo-monochromatique au point d’abscisse s asso-
ciée au point de quadrature g; (assimilable & un nombre d’onde adimensionné).
Pour les milieux anisothermes et hétérogénes, une extension du modeéle peut
étre faite en supposant que la fonction de réordonnement spectral c — g est
indépendante de la position spatiale ce qui est le cas lorsque les spectres sont
séparables, c’est-a-dire que ’on peut découpler la dépendance spectrale et la
dépendance spatiale du spectre d’absorption. Ceci implique que I'on peut trou-
ver des fonctions 7 et ¢ telles que 'on puisse écrire le coefficient d’absorption
comme :

Ko (s) = n(o)é(s). (3.33)

Dans ces conditions, pour chaque point de quadrature, la luminance L, est alors
régie par une équation du transfert radiatif formulée en coefficient d’absorption :

%(s) — 2o (8)p(s)k(gi, $)[L0"7 (5) — Ly, (5)]. (3.34)

L’hypothése de la séparabilité des spectres est assez bien satisfaite dans le cadre
d’applications ou il y a des gradients de pression significatifs mais de faibles
gradients de température. C’est la raison pour laquelle les modéles CK sont
couramment utilisés dans le cadre de la physique de ’atmosphére, comme par
exemple dans les travaux de Goody et al. [52].

Pour des applications fortement anisothermes, Levi Di Leon et Taine [35] ont
développé le modéle CKFG (Correlated-K Fictious Gases). Les spectres sont
alors divisés suivant différentes espéces fictives en regroupant les raies ayant
un comportement similaire vis-a-vis de la température, de telle maniére que les
hypothéses de séparabilité des spectres s’avérent plus facilement vérifiées pour
chaque gaz fictif. Une hypothése supplémentaire est ajoutée en considérant que
les spectres d’absorption des différents gaz fictifs sont décorrélés.

A partir de ce formalisme, on peut alors exprimer la transmittivité moyenne
d’une colonne hétérogéne anisotherme, entre deux abscisses s; et s, comme le
produit des transmittivités moyennes de chaque gaz fictif j avec la relation :

T2 (s1,5) = [ (1, 2) (3.35)
gaz fictif j

ou ?jA“ est la transmittivité moyenne du gaz fictif j défini & partir du modéle

CK comme :

n
?jA”(sl,SQ) = Zwi exp [—/
=1

82
ze(s)p(s)kj(gi, s)ds (3.36)
S1
ou z, représente la fraction molaire de I’espéce e associée au gaz fictif j et k; les
paramétres du modéle associés au gaz fictif j. L’utilisation du modéle CKFG
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nécessite alors une formulation de 'ETR en transmittivité contrairement au
modéle CK qui permet d’utiliser 'ETR formulée en coefficient d’absorption ou
en transmittivité. L’ETR formulée en transmittivité sera présentée ci-apres lors
de la présentation des modéles MSBE. L’utilisation du modéle CKFG s’app-
plique alors de la méme maniére.

Modéles MSBE

On décrit brievement dans cette partie le principe des modéles statistiques a
bandes étroites, une description plus approfondie étant présentée dans la sec-
tion 3.2.2. Les hypotheéses a la base du modéle et sa formulation générale sont
ici exposées.

Les modéles MSBE ont initialement été développés par Mayer et Goody [52]
pour I’étude du rayonnement dans ’atmosphére. Le principe général des mo-
deles MSBE est d’utiliser une approche statistique, sur chaque bande spectrale
Ao du modele, des caractéristiques des raies d’absorption (position, intensités
et profils d’élargissement) afin de pouvoir évaluer la transmittivité moyenne

?A", qui correspond pour une colonne gazeuse uniforme a la quantité :
1
AT = / exp(—kql)do. (3.37)
AU Ao

Cette approche statistique se justifie par le fait que les spectres d’absorption
des gaz comportent généralement une forte densité de raies et une dynamique
spectrale importante. Pour un milieu uniforme, les modéles statistiques aléa-
toires reposent sur les hypothéses suivantes :

1. Chaque bande spectrale Ao contient un trés grand nombre de raie N.

2. Les centres de raie o; sont aléatoirement distribués sur l'intervalle Ao et
leurs positions sont statistiquement indépendantes.

3. Les largeurs de raie sont suffisamment petites comparées & Ao pour supposer
que I’absorption d’une raie dont le centre appartient & Ao se produise entiére-
ment sur cet intervalle et que la contribution & ’absorption d’une raie centrée
en dehors de Ao soit négligeable sur la bande Ac.

4. La transmittivité moyenne 727 est égale a la moyenne des transmittivités
associées & un agencement des positions de raies parmi tous les agencements
possibles aléatoirement distribués.

Sous ces hypothéses, on montre (cf. [52]) que la transmittivité moyenne d’une
bande spectrale peut s’exprimer de maniére générale suivant la formulation :

TAU:€mp<—%¥>, (3.38)

o § = Ao /N représente 'espacement moyen entre deux raies consécutives et
W est la largeur moyenne de raie noire équivalente définie par :

1 X
W:Ngwa (3.39)
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+oo
Wi = /0 [1 — exp(—ki(o)l)]do, (3.40)

ki(o) étant la valeur en o du coefficient d’absorption associé a la raie i. Chaque
largeur de raie noire équivalente W; dépend alors de la longueur [ de la colonne,
de lintensité de raie .5;, des paramétres caractérisant le profil de la raie ~; et
de la pression partielle de ’espéce absorbante x.p.

Afin de poursuivre cette approche deux hypothéses supplémentaires sont intro-
duites :

5. Toutes les raies d’'une méme bande spectrale ont un méme profil spectral

6. Les intensités de raies sont supposées suivre une fonction de distribution
donnée P(S).

Ainsi la largeur moyenne de raie noire équivalente peut étre calculée a partir
de I'expression :

W= o P(S)W(S)dS (3.41)
0

Pour un profil de raie et une fonction de distribution des intensités donnés,
W /§ peut étre formulé, dans le cas d’un milieu uniforme, sous forme d’une
expression analytique dépendant de paramétres caractérisant le comportement
des raies sur chaque intervalle spectral (coefficient d’absorption moyen et pa-
ramétre de chevauchement des raies). Ces expressions seront abordées dans la
section 3.2.2. L’avantage des modéles MSBE est que les paramétres du modéle
peuvent étre tabulés uniquement en fonction de la température .

Pour traiter les colonnes hétérogénes, différentes approximations supplémen-
taires ont été formulées pour permettre l'utilisation des modéles MSBE. Les
approximations de Curtis-Godson et de Lindquist-Simmons, les plus couram-
ment utilisées seront présentées dans la section 3.2.2.

Par ailleurs tout comme les extensions faites sur la base de gaz fictif pour les
modeéles MADF et CKFG, il existe dans la littérature des modéles MSBE for-
mulés par gaz fictifs. On peut notamment citer les travaux de Ludwig et al.
[80] et de Soufiani et al. [119].

En supposant la décorrélation des spectres d’absorption associés aux différentes
espéces absorbantes (ou gaz fictifs), on peut formuler la transmittivité moyenne
d’un mélange sur une bande spectrale comme pour les modéles CKFG (Eq.
3.35) :

)= J[ =20 (3.42)

espece e
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Cette hypothése de non-correlation entre les espéces est généralement véri-
fice (cf. Taine et Soufiani [127]). L’utilisation des modéles MSBE permet alors
une caractérisation des propriétés radiatives d’un milieu en terme de trans-
missivité et non en terme de coefficient d’absorption. Le modéle MSBE permet
ainsi d’évaluer, sur chaque bande spectrale, la transmittivé moyenne entre deux
points d’abscisse s1 et s9 d’une colonne correspondant & :

S

789(s1, 89) = 1 exp </ ’ mads> do. (3.43)
AO’ Ao s1

L’utilisation d’un modéle MSBE requiert alors d’avoir une équation du trans-

fert radiatif formulée en transmissivité. En monochromatique et pour un milieu

gazeux non diffusant, "ETR peut s’écrire sous la forme intégrée (issue de 1'équa-

tion 2.47) :

Ly;(s) = Ls(0)75(0,s) + /05 N ()75 (s, s)ds’, (3.44)

ot L,(0) désigne la luminance au point d’abscisse 0. La transmitivitté mono-
chromatique peut s’écrire :

1 07,

7/‘%(8/) @(s’, s). (3.45)

To(s',8) =
Ainsi, a I’équilibre thermodynamique local, puisque le rapport n/x est égal a
la fonction de Planck, 'ETR prend la forme :

s or,
Lo (s) = Lo(0)7,(0, s) + / LT 5 (!, 5)ds' (3.46)
0
En moyennant I’équation 3.46 sur la bande spectrale Ao et en considérant
cette bande suffisamment étroite pour considérer la fonction de Planck comme
constante sur cet intervalle, on obtient :

—Ao — Ao A OTR ,
T2 (s) = Ty ()75 (0,9 + /0 B (s )’ (3.47)

De plus, en considérant que la luminance initiale L,(0) et la transmittivité de
la colonne 7,(0,s) sont spectralement décorrélées, on obtient la formulation
générale de 'ETR en transmittivité moyenne pour des milieux non diffusant :

Ao

— ———Ao_py p—, A ,

L™ (s) = L,(0) 727(0, ) —i—/o LOT ()] W(S ,8)ds’. (3.48)
Cette derniére hypothése de décorrélation peut parfois s’avérer source d’erreur
dans le cas ou le milieu présente des parois réfléchissantes comme 1’évoquent
Taine et Soufiani dans [127]. Cependant cette approximation n’est pas requise
lors de l'utilisation de méthodes de type Monte Carlo pour résoudre 'ETR,
puisque I'historique du rayonnement est connu le long de chaque chemin op-
tique.
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3.2.1.3 Choix du modéle de rayonnement

Les jets a haute altitude considérés dans cette étude sont caractérisés par des
milieux multi-espéce a forts gradients de pression et de température. De plus
au niveau de la zone du choc entre les gaz de combustion et ’atmosphére, le
milieu est fortement hétérogéne en composition. L’utilisation d’un modéle raie
par raie étant trop cotiiteuse en temps de calcul et en place mémoire, il a été
nécessaire de choisir un modéle approché de rayonnement.

Notre choix s’est alors porté sur les modéles statistiques & bandes étroites
MSBE. Celui-ci est justifié dans un premier temps par le fait que les modéles
globaux sont moins précis que les modéles de bandes et que leur utilisation
pour des milieux non-homogénes requiert des paramétrisations trés lourdes, ce
qui fait perdre beaucoup de l'intérét de ’approche. Par ailleurs, les modéles
globaux ne permettent pas d’obtenir des grandeurs spectrales ni de prendre en
compte des particules non grises.

Par ailleurs, les modéles MSBE sont plus judicieux pour traiter les milieux
multi-espéce puisque la paramétrisation des modéles MSBE ne dépend pas de la
composition du milieu, contrairement aux modéles & k-distribution, dont la pa-
ramétrisation dépend des fractions molaires des différentes espéces absorbantes.
Ceci implique de devoir construire un modéle CK pour chaque composition spé-
cifique rencontrée dans les jets et complique I'utilisation des modéles CK dans
le cas des variations des fractions molaires au sein du jet. Enfin, les modéles
MSBE présentent ’avantage de ne nécessiter qu’une tabulation en température
des parameétres, une fois donnés un profil de raie et une fonction de distribution
des intensités. Ce n’est pas le cas des modéles CK, qui nécessitent dans le cas
de I'étude de milieux fortement anisobares, une tabulation en fonction de la
pression totale, qui détermine 'importance de 1’élargissement collisionel.
Ainsi, les modéles MSBE ont été utilisés pour simuler le rayonnement des es-
peces CO2, CO, HoO et HCI dans les jets a haute altitude. Les différentes
paramétrisations utilisées pour la construction de ces modéles MSBE, les ap-
proximations utilisées pour traiter les milieux non-uniformes et la validation de
ces modéles dans le cadre de 'étude des jets a haute altitude sont présentées
dans la section suivante.

3.2.2 Description des Modéles Statistiques 4 Bandes Etroites
3.2.2.1 Principes généraux en milieu uniforme

Le modéle MSBE permet d’exprimer la transmittivité moyenne, sur une bande
spectrale Ao, d’une colonne de longueur [ comme :

7(1) = exp <—V5V> . (3.49)

ol, 0 est I'espacement moyen entre deux raies consécutives et W la moyenne
des largeurs de raie noire équivalente de ’ensemble des NN raies. En supposant
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que les N raies d’absorption appartenant & Ao peuvent étre caractérisées par
un méme profil d’élargissement spectral f(o) et une fonction de distribution des
intensités de raies P(S), pour une pression partielle z.p de ’espéce absorbante,
W est alors donné par ’expression :
+o0o +o00
W= P(S) / [1 — exp(—Szeplf(o))|dodS. (3.50)
5=0 0

Différentes fonctions de distribution des intensités ont été proposées dans la
littérature afin de décrire le comportement de différentes molécules. Les plus
couramment utilisées sont :
- La loi de distribution uniforme :

P(S) = 2(S - 5), (3.51)

oll 2 représente la fonction de Dirac et S est 'intensité moyenne des raies
d’absorption, égale a 'intensité de chaque raie dans ce cas.
- La loi de distribution exponentielle proposée par Goody [53] :

1 S

P(S) = §exp(—§), (3.52)

- La loi de distribution de Malkmus [83] :

P(S) = [exp<si> - exp<§j>} , (3.53)

Sm caractérisant la valeur maximale des intensités de raie et R est le quotient
entre I'intensité maximum et l'intensité minimum.
- La loi de distribution de Malkmus généralisée [103]

Pu(s) = 2 (52 ewnt— ) e ). (3.5)

la fonction P, étant intégrable pour 0< a < 1 et la constante de normalisation
C,, est donné par :

1
Co=—=sia=0, (3.55)
n

a

Ca = (Re —1I(1 — a)

sia #0, (3.56)
I" représentant la fonction intégrale d’Euler de seconde espéce.

Pour des profils d’¢largissement f(o) purement Doppler ou purement colli-
sionels (Lorentz), présentés dans la section 3.1.2, I'utilisation des différentes
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fonctions de distribution conduit, avec le calcul de I'expression 3.50, & des ex-
pressions analytiques de la transmitivité moyenne 7 (/) ne dépendant essentiel-
lement que de deux paramétres : un coefficient d’absorption moyen k = S/4,
avec S l'intensité moyenne des raies, est un paramétre B caractérisant le che-
vauchement des raies sur U'intervalle Ao. Le paramétre 3 étant proportionnel
au rapport entre la demi-largeur & mi-hauteur 7 du profil spectral utilisé et 1’es-
pacement moyen §. Les expressions analytiques des largeurs moyennes de raie
noire équivalente, en fonction des paramétres du modéle pour les différentes
fonctions de distribution en intensité et les deux types de profils, Gaussien et
Lorentzien sont données dans le tableau 3.2.

On notera par la suite Wp et W, les largeurs moyennes de raie noire équiva-
lente associées respectivement au profil Doppler et au profil de Lorentz. De la
méme maniére, les paramétres du modéle seront notés kp, kr,, 5, et B suivant
le profil utilisé.

En pratique, pour la construction des paramétres du modéle MSBE, les coeffi-
cients d’absorption réduit du modéle sont directement calculés en moyennant,
sur chaque bande du modéle, les coefficients d’absorption réduits obtenus a
haute résolution k. selon :

— 1
k=— ko do, 3.57
Ao /AJ 7 ( )

Le paramétre 5 est quant & lui obtenu en comparant les courbes de croissance
(évolution de la transmittivité d’une colonne avec la longueur de la colonne)
calculées a partir des spectres RPR & haute résolution et les courbes de crois-
sances obtenus a partir des expressions analytiques du modéle. Le paramétre /3
est alors déterminé par ajustement avec la méthode des moindres carrés. C’est
par ailleurs cette méme démarche de comparaison des courbes de croissance
qui permet de choisir la fonction de distribution en intensité la plus adaptée a
chaque molécule. Ces méthodes sont bien décrites dans les travaux de thése de
Lamet [72].

Lorsque les deux types d’élargissement doivent étre pris en compte, I'utilisation
du profil Voigt donné par I’équation 3.17, ne permet pas de donner d’expressions
analytiques simples & partir de ’équation 3.50 pour les différentes fonctions de
distribution présentées. Pour palier cela, on utilise généralement des lois de
mélange qui permettent d’évaluer une approximation de la largeur moyenne de
raie noire équivalente Wy a partir des expressions obtenues pour les régimes
Doppler et Lorentz. Deux lois de mélange sont couramment employées dans
la littérature. La premiére est issue des travaux de Crisp et al. [30] qui utilise
I’expression suivante :

— = \2 =\ 2 = =\ 27]1/2
Wv _((Wo\ [ (We) _ (L WoWs (3.58)
5 1) 1) xpl% 1) 1) ’ '

ou k est la moyenne des coefficients d’absorption réduit kp et k.
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L’autre loi de mélange, introduite par Ludwig et al. [30], donne la relation :

Wy = aplkV/1 — Q-1/2,

KB
)
xplkp 0

3.2.2.2 Modéles MSBE utilisés

(3.59)

—2
+

-2
— 1. (3.60)

avec () =

)
aplky 0

Pour notre étude nous avons utilisé des modéles MSBE pour les molécules COo,
H,0O, CO et HCI ayant une résolution spectrale de 25 cm™! et sur une gamme
spectrale allant de 50 & 11250 cm™!. Le tableau 3.3 rappelle alors les zones
spectrales correspondant & chaque molécule.Les paramétres des modéles sont
tabulés, pour les deux régimes d’élargissement pour des températures allant de
100 K & 5000 K.

TABLE 3.3 — Zones spectrales couvertes par les modéles MSBE pour chaque molécule :
Nombre d’onde minimum et maximum des centres de bande et nombre de bandes

Molécule | onin (em™!) | 0ymaz (em™1) | Nombre de bandes
H>O 50 11250 449
COg 250 8300 323
HC1 50 8450 337
CO 1600 8450 337

Régime d’élargissement Lorentz

Pour les paramétres en régime Lorentz, la fonction de distribution de Malkmus
donnée par ’équation 3.53 a été systématiquement utilisée, celle-ci étant bien
représentative du comportement de la plupart des molécules en régime colli-
sionel et étant couramment utilisée dans la littérature ([127],[120]). Avec cette
fonction de distribution des intensités de raie, I’expression analytique de la lar-
geur moyenne de raie noire équivalente est calculée en fonction des paramétres
du modéle suivant la formule :

W By [, 2medhe )
g ™ AL

ol p. est la pression partielle de la molécule considérée. En régime d’absorption
forte (krpel > 1), la comparaison de cette expression de W, avec son expression
comme la moyenne sur I’ensemble des raies des largeurs de raie noire équiva-
lentes (équation 3.39 et 3.40) permet d’identifier le coefficient 3; comme

(3.61)

BL = 27TT

; (3.62)
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Dans cette derniére expression apparaissent une largeur moyenne 7; et un espa-
cement moyen 0, définis & partir des intensités S(7) et des largeurs collisionnelles
vF de chaque raie i selon :

1 N
TLo= w2 (3.63)
=1

N

(w2 yfsns)
) | N '
L (N Z S(i))

=1

i=
L’intérét d’une telle identification réside essentiellement dans le fait que, les
largeurs collisionnelles associées & chaque raie ayant une dépendance relative-
ment similaire en pression, composition du mélange gazeux, et température, le
parameétre 1/0 peut étre supposé ne dépendre que de la température. La pa-
ramétrisation du modéle en pression totale et composition du mélange peut se
faire alors uniquement au travers de la largeur collisionnelle moyenne 7, qui
intervient dans I’expression de 3; (Eq. 3.62). De nombreuses expressions per-
mettant d’évaluer les largeurs moyennes Lorentz 7 en fonction des conditions
thermophysiques ont été proposées dans la bibliographie pour de nombreuses
molécules. Pour nos modeéles, les expressions utilisées (issues de [104] et [108])
sont les suivantes :

(3.64)

|l =

_ D Tre
V0 = Drer |:0a46233H20 Tf+
Tr 0,5
[0,0792(1 — zco, — z0,) + 0, 106200, ] (Tf) ] : (3.65)
= _ p Tref 07
Yoo, = s \ T [0,07zco, +0,058(1 — xco, — Tm,0) + 0, 12H,0],(3.66)
0,6 0,7
J— p TTE ’ TTe ’
Yoo = Drer [0,07555002 (Tf> +0,06(1 — 2zc0, — TH,0) <Tf)
Tre 0,82
+0,122 1,0 <Tf) 1 , (3.67)
7.\ % T\ 092
Tuor = L [0,011(1 ) < "‘f) +0,,0752 ¢ ( ef) . (3.68)
Pref T T

avec pref = 1 atm, et T.cp = 296 K, ces largeurs étant exprimées en em ™

Les paramétres du modéle sont alors k et 1/6, qui ne dépendent que de la
température, associés & une expression de 7y .

Régime d’élargissement Doppler
Pour les paramétres en régime Doppler, la fonction de distribution exponen-
tielle (équation 3.52) a été utilisée pour les molécules CO et HCI, la formule
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analytique de la largeur de raie noire équivalente s’exprimant selon :

Wp - Ak
~2 =B,E (p D) , (3.69)
avec

+o0 ZL'eXp 52)
@=77 ] Treesen® (370

Pour les molécules CO4 et HoO, c’est la fonction de distribution de Malkmus
généralisée qui a été utilisée (équation 3.54) avec a = 0,3 pour CO9 et a = 0,15
pour HoO. La formule analytique exprimant la largeur moyenne de raie noire
équivalente est alors donnée par :

@ pelkD
5~ Pofte < Bo > (8.71)
= 71 o zexp(—£2))" —
Hy(x) = ™ /_oo [(1+zexp(—£%))" — 1] d€. (3.72)

Régime Voigt

Pour le régime Voigt, la loi de mélange de Ludwig (équation 3.59) a été utilisée
pour évaluer % en fonction des expressions en régime purement Lorentz %
et purement Doppler @. Les coefficients moyens kp et kr peuvent différer
en raison de la contribution des ailes de raies lointaines en régime collisionel.
Le coefficient k de I’équation 3.59 est choisi égal & kp ou ky, suivant le régime
d’élargissement dominant (basé sur la pression moyenne du milieu).

La figure 3.5 montre les transmittivités calculées avec les modéles raie par
raie et les modéles MSBE en régime Voigt pour des colonnes homogénes de
différentes épaisseurs optiques dont la composition est proche de celle rencon-
trée dans les jets & haute altitude. Pour ces colonnes, les fractions molaires des
différentes espéces gazeuses sont : xco, = 0.05, zg,0 = 0.05, xco = 0.45 et
zgc; = 0.05. On observe ainsi, pour les différentes épaisseurs optiques, un bon
accord entre les calculs raie par raie et les résultats obtenus avec les modéles de
bandes. Ceci montre par ailleurs la validité de 'hypothése de décorrélation des
spectres d’absorption des différentes espéces qui permet d’exprimer la trans-
mittivié moyenne d’un mélange gazeux comme le produit des transmittivités
moyennes associées a chaque espéce (cf équation 3.42).
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FIGURE 3.5 — Transmittivité d’un mélange COy, HyO, CO, HCI : P=0,125 atm,
T=2000 K. A gauche : =1 m; a droite : [=10 m.

La figure 3.6 montre quant a elle, pour la colonne gazeuse précédente (de lon-
gueur [ = 10 m), les transmittivités moyennes associées a chaque molécule du
mélange et calculées avec le modéle raie par raie. Cette figure permet ainsi
d’illustrer les différentes zones spectrales d’absorption pour chaque espéce ainsi
que les zones spectrales de recouvrement ou plusieurs espéces absorbent. On
remarque par ailleurs que ce sont les espéces CO9 et HoO qui contribuent le
plus a labsorption (et I’émission) dans les jets & haute altitude.
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FIGURE 3.6 — Transmittivités associées auz différentes molécules. P=0,125 atm,
T=2000 K 5 =10 m, Tco, = 0.05 s THoO = 0.05 , Lo = 0.45 et THClI = 0.05.
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3.2.2.3 Cas des milieux hétérogénes

Pour étendre 'utilisation des modéles MSBE aux milieux gazeux anisothermes
et hétérogeénes, différentes approximations ont été développées, une description
exhaustive des différentes approximations a été faite par Young [144]. Dans le
cadre de notre étude nous avons utilisé les approximations de Curtis-Godson
et de Lindquist-Simmons. Suivant le principe des modéles MSBE, la transmit-
tivité d’une colonne non uniforme entre deux abscisses s1 et so peut s’écrire en
généralisant les équations 3.38 et 3.40 :

= N
FAT(51. 59) = exp (_W(S;SZ’)> — exp <_]§5 ZM(81,52)> (3.73)

avec

+o0 52
Witss,o0) = | [1 — exp (— [ a5 6 s)ds)] do. (3.74)
—00 S1
Les approximations de Curtis-Godson et Lindquist-Simmons ont été dévelop-
pées afin d’exprimer cette transmittivité sous forme analytique a partir des
paramétres du modéle construits pour des milieux homogénes.

Approximation de Curtis-Godson

L’approximation de Curtis-Godson consiste & utiliser les formulations analy-
tiques des largeurs moyennes de raie noire équivalente utilisées en milieu uni-
forme (Eq. 3.61, 3.69 , 3.71 et 3.59) en remplagant les paramétres du modéles
pelk, By et B par des expressions moyennées le long de la colonne. Les formu-
lations analytiques dépendent alors des paramétres moyennés suivants :

ot /82 ze(5)p(s)ds, (3.75)

S1

— 1 [ _
By = s [ we(olp(s)Epn(s)ds, (3.76)

1

w

BE/L = <* ! /82 ﬂfe(S)P(S)ED/L(S) [/BD/L(S)TJCLS) ) (3.77)

kpjpu* Js:

ou les indices D et L désignent les régimes Doppler ou Lorentz et w est égal a
1 ou -1 suivant que l'on utilise respectivement les approches de Curtis-Godson
dites classique ou formelle [143]. Les largeurs moyennes de raie noire équivalente
de la colonne pour les différents régimes s’obtiennent alors en remplacant kx.pl
et 3 par les valeurs moyennées sur la colonne K u* et B dans les expressions
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analytiques 3.61, 3.69, 3.71 et 3.59.

Approximation de Lindquist-Simmons
L’équation 3.48 du transfert radiatif sur une bande Ao peut s’écrire pour une
colonne comme :

- —, e, ,

T2 () = / 0@~ T (o s)ds, (3.78)
0 88

Cette équation met en évidence le fait que le modéle doit fournir des informa-

tions non seulement sur la transittivité mais surtout sur la dérivée spatiale de

cette derniére. Lindquist et Simmons [76] ont ainsi introduit une formulation

approchée de % (%(s’ , s)) dans le cadre d’un profil Lorentz avec une distribu-

tion uniforme de I'intensité des raies permettant de calculer la largeur de raie
noire équivalente d’une colonne non uniforme comme :

Wi(s1,s2) [ 1 0W (s, 52)
5 = FR— ds, (3.79)

S1

Cette approche a été généralisée par Young [143] pour d’autres fonctions de dis-
tributions en intensité de raie. L’approximation de Lindquist-Simmons consiste
alors a intégrer les expressions analytiques de % (%) le long du chemin op-
tique en utilisant des paramétres, moyennés le long de la colonne, similaires
a ceux utilisés dans I'approximation de Curtis-Godson. Cette approximation
est construite de telle maniére qu’elle améliore le modéle pour mieux prendre
en compte les corrélations entre 1’émission en un point de la colonne s’ et sa
transmission jusqu’a un point so. Pour le régime Lorentz, nous avons utilisé
I’expression de % (%) développée par Young [143]. La largeur moyenne de
raie noire équivalente entre deux points s; et sg se calcule suivant 1’équation
3.79 a partir de I'expression :

LOWi(s,s2) _ o mhp(s)ut(s) Br(s)

(5 88 6( )p( ) L( )y BZ(S) 752(8)] ’ (380)
r x 7’2 x

o 7) = 2r(l+ )+ (1+r*)V/1+2 (3.81)

V14 2z(r 4+ 1+ 2x)?
ol les termes étoilés désignent les paramétres moyens de Curtis-Godson calculés
sur la colonne (s, s2).

Pour le régime Doppler, 'obtention de I'expression analytique de % (%) et

sa formulation sont présentées par Soucasse et al. [118] pour @« = —1 et par
Riviére et al. [103] pour o # —1. Celle-ci se calcule alors comme :

LOWp(ss2) , ) _ els)P(k(s) /+°° exp(~¢?)
) 0s ’ ™ o |14+ zexp(—12£2)]

___d¢, (3.82)
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avec

xr = M et r = ?D(s) (3.83)
Bp(s) Bp(s)’

« prenant les valeurs 0,15 et 0,3 respectivement pour HoO et COg4 et la valeur
-1 pour CO et HCL

Pour chacune de ces deux approximations, la loi de mélange de Ludwig est

ensuite utilisée, a partir des quantités % et =52, pour traiter le régime Voigt.
Dans le cas d’un mélange de différentes espéces absorbant dans la méme zone
spectrale, rappelons que la transmittivité du mélange est calculée comme le
produit des transmittivités de chaque espéce (équation 3.42), exprimées en ré-
gime Voigt.

Notons qu’avec I'approximation de Lindquist-Simmons, W /d(s1, s2) n’est pas
symétrique par rapport a s et so, contrairement & I'approximation de Curtis-
Godson, W /6(s1,52) désignant la largeur moyenne de raie noire équivalente
pour une émission en s; et une transmission jusqu’a ss.

L’approximation de Lindquist-Simmons (LS) donne généralement de meilleurs
résultats que I'approximation de Curtis-Godson (CG) dans le cas de milieux
fortement non-uniformes. Cependant sa mise en oeuvre est plus cotiteuse en
temps de calcul puisqu’elle nécessite une intégration supplémentaire le long de
chaque élément homogéne au sein d’une colonne gazeuse. La section suivante
compare les résultats des modéles MSBE, utilisant les deux approximations,
avec ceux des modéles RPR dans le cas de colonnes caractéristiques des jets
haute & altitude.

3.2.3 Précision des modéles MSBE

Afin de valider 'utilisation des modéles MSBE dans le cadre de I'étude du
rayonnement dans les jets & haute altitude, des comparaisons ont été faites
entre les résultats des modéles MSBE et ceux obtenus avec les modéles raie par
raie. Pour cela des calculs de transfert radiatif ont été menés sur des colonnes
caractéristiques des jets & haute altitude. Ces colonnes ont été extraites des
champs d’écoulement calculés avec la plateforme CEDRE pour le cas du moteur
ANTARES. Ces simulations d’écoulement seront présentées dans la partie 5.
La résolution de ’équation du transfert radiatif sur ces colonnes représentatives
permet de calculer la luminance en sortie de colonne et la contribution de la
direction considérée & la puissance radiative en chaque cellule de la colonne. Ces
calculs ont été menés avec les modéles MSBE en régime Voigt pour les deux
approximations (Curtis-Godson classique et Lindquist-Simmons) en résolvant
I’ETR formulée en transmittivité et avec les modéles RPR.
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3.2.3.1 Formulation discrétisée de 'ETR

Chaque colonne étudiée, schématisée sur la figure 3.7, est divisée en N éléments
(indicés ¢) homogeénes en température, pression et fractions molaires des espéces
gazeuses. Les grandeurs relatives a chaque cellule seront indicées ¢ par la suite
et on notera i~ et i* les limites & gauche et & droite de la cellule.

La discrétisation en ces N éléments de 'ETR exprimée en transmittivité (équa-

I I i r N N

FIGURE 3.7 — Schéma d’une colonne

tion 3.48) donne (en supposant que la luminance en entrée de colonne L, (0)
est nulle) :

Ao i 8?AU
. 0s

i=1 v

(s, N1t)ds'

N
= SUIOT) T [FA (L NT) — 7, NT)], (3.84)

ol ZAU(N *+) désigne la luminance en sortie de colonne, et 727 (i~, N*) désigne
la transmittivité de la colonne entre 'entrée de la cellule i et la sortie de co-
lonne, calculée avec le modéles de bandes. Plus généralement, afin de calculer la
puissance radiative directionnelle associée & chaque élément i, on calcule, sui-
vant la méme équation, les luminances sortantes de chaque cellule dans les deux
sens de parcours de la colonne. On note ainsi ZdAO(iJF) la luminance sortant a
droite de la cellule i et ngo (:7) la luminance sortant a gauche de la cellule i,
calculées avec les équations :

L7() = Y I0@)  [F2oG, i) — 72 (i), (3.85)
j=1

N
L") = Y IO(0) 7 [FA7(m.i7) = 727Gt (3:86)

Notons ici que la transmittivité 727 (j7,4~) désigne la transmittivité de la
colonne entre les abscisses j~ et ¢~, (j > i), pour un parcours du chemin op-

tique vers la droite. La transmittivité étant symétrique avec ’approximation
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de Curtis-Godson on a 727 (57 ,i7) = 729(i7,j7), ce qui n’est pas le cas avec

I’approximation de Lindquist-Simmons, les transmittivités devant de ce fait
étre construites suivant les deux sens de parcours. On obtient alors les lumi-

. . . —Ao ., _
nances en sortie et en entrée de colonne en calculant respectivement L, (17)

et fﬁa(]\f *) pour chaque bande spectrale. Le calcul de la contribution a la
puissance radiative moyenne est fait par simple différence des luminances en-
trantes et sortantes sur chaque cellule ¢ de longueur /;, intégrée sur 1’ensemble
du spectre. Elle est calculée avec 'expression :

Nb LAO'k LAG'k ZAO’]C 1:_ _ ZAUIC Z+
Pi:—z[ ()~ L™ >];[g O] e
k=1 ¢

Cette puissance radiative directionnelle est alors comptée positivement lorsque
la cellule absorbe et négativement lorqu’elle émet, suivant la convention P; =
Pabs,i - Pe,i-

Les paramétres du modéle MSBE étant tabulés en température une simple in-
terpolation linéaire est faite pour obtenir les paramétres & une température
quelconque.

Pour le modéle raie par raie les mémes quantités sont calculées suivant les
meémes équations 3.86 et 3.87 sur chacune des bandes spectrales & haute ré-
solution du modéle (Ao = 1073 cm™!), une intégration est ensuite faite pour
obtenir les luminances intégrées sur les mémes bandes du modéles MSBE. La
transmittivité d’une colonne entre deux points i~ et j* (i<j) étant simplement
calculée & partir des coeflicients d’absorption via ’expression :

To(i”,j+) = exp sze ki ()l (3.88)

k=i e=1

ol Ze, D, ko et I, désignent respectivement la fraction molaire de 1’espéce radia-
tive e, la pression, le coefficient d’absorption réduit donnée par le modéle RPR
et la longueur de I’élément k.

Les paramétres k¢ sont tabulés en pression et en température. Une double in-
terpolation linéaire est utilisée pour calculer le coefficient d’absorption réduit a
une température et une pression quelconques.

3.2.3.2 Résultats

Les figures ci-dessous présentent les résultats de calculs de rayonnement ob-
tenus pour quatre colonnes caractéristiques différentes, chacune étant divisées
en 201 éléments de méme longueur /. On présentera dans un premier temps
I’allure des champs de température et de pression le long de la colonne. Puis
les luminances en sortie de colonne en fonction du nombre d’onde ainsi que la
puissance radiative directionnelle de chaque élément de la colonne. Les compo-
sitions molaires de chaque espéce absorbante (COgy, HoO, CO et HCI) ne sont
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ici pas représentées, cependant elles restent quasi-constantes égales & la com-
position en sortie de tuyére lorsque la colonne reste dans le jet et deviennent
nulles lorsque celle-ci sort du jet (la sortie du jet étant remarquable par les forts
gradients de pression et température au niveau du choc). La composition ty-
pique en sortie de tuyeére est alors dans notre cas : xc0,=1,36% , xp,0=5,39%
, Xc0=43,97% et xgc1=1,91%

Colonne 1

La premiére colonne est une colonne de 40 m, située le long de I'axe de symé-
trie et partant de la sortie de la tuyeére. La luminance ici présentée est calculée
en sortie du jet au niveau de la zone froide. La position de cette colonne est
représentée sur la figure 3.8, o 'on présente le champ de température du gaz
dans le jet.

0

X
FIGURE 3.8 — Position de la colonne 1 dans le jet
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FIGURE 3.9 — Profils de pression et de température le long de la colonne 1
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FIGURE 3.10 — Luminance en sortie de la colonne 1 (x=40 m)
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FIGURE 3.11 — Puissance radiative directionnelle le long de la colonne 1
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Colonne 2

La deuxiéme colonne est une colonne de 40 m, traversant le jet perpendiculai-
rement & I'axe de symétrie & 2 m de la sortie de la tuyére. Cette colonne est
représentée sur la figure 3.12.

X

FIGURE 3.12 — Position de la colonne 2 dans le jet
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FIGURE 3.13 — Profils de pression et de température le long de la colonne 2
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FIGURE 3.14 — Luminance en sortie de la colonne 2
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FIGURE 3.15 — Puissance radiative directionnelle le long de la colonne 2
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Colonne 3

La troisiéme colonne est une colonne de 30 m, traversant le jet parallélement
a 'axe de symétrie & 1 m de cet axe. La luminance ici présentée est calculée
depuis 'amont du jet, pour I'abscisse z = 0 m. Cette colonne est représentée
sur la figure 3.16.
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X

FIGURE 3.16 — Position de la colonne 3 dans le jet
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FIGURE 3.17 — Profils de pression et de température le long de la colonne 3
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FIGURE 3.18 — Luminance en sortie de la colonne 3 (4 =0 m)
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FIGURE 3.19 — Puissance radiative directionnelle le long de la colonne 3
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Colonne 4

Enfin, la derniére colonne est une colonne de 36 m, traversant le jet et repré-
sentant 'axe de visée du spectromeétre fixé sur 'engin (voir chapitre 5). Cette
colonne est représentée sur la figure 3.20.
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FIGURE 3.20 — Position de la colonne 4 dans le jet
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FIGURE 3.21 — Profils de pression et de température le long de la colonne 4
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FIGURE 3.22 — Luminance en sortie de la colonne 4 (4 =0 m)
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FIGURE 3.23 — Puissance radiative directionnelle le long de la colonne 4
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L’ensemble de ces tests montre un bon accord entre les résultats obtenus avec
les modéles raie par raie et ceux obtenus avec les modéles statistiques a bandes
étroites étant données les fortes variations de pression et de température au
sein des différentes colonnes. Le tableau 3.4 donne les écarts relatifs sur les
luminances en sortie des différentes colonnes (intégrées sur tout le spectre) entre
les résultats de référence obtenus avec les modéles raie par raie et ceux obtenus
avec les modéles de bandes pour les deux approximations. Ce tableau met alors
en évidence le fait que 'approximation de Lindqusit-Simmons est plus précise
que celle de Curtis-Godson pour I’étude de milieu & forts gradients de pression
et de température. La comparaison entre les puissances radiatives obtenues sur
les différentes colonnes, notamment sur les figures 3.11, 3.19 et 3.23, montre
encore que 'approximation de Lindquist-Simmons est plus adéquate.

En observant plus précisément les luminances en sortie de colonne (figure 3.10
par exemple), on remarque des écarts assez significatifs au niveau des régions
de 4,3 ym (2300 cm~!) de COg et de 2,7 ym (3700 cm~!) de HpO. Ceux-
ci pourraient étre dus soit a la loi de mélange utilisée pour obtenir Wy a
partir de W7, etWp soit au fait que les paramétres en régime Lorentz ont été
ajustés & une atmosphére et que leur précision se dégrade & plus basse pression.
Cependant, la précision des modéles de bandes reste satisfaisante, étant données
les trés fortes variations des conditions thermophysiques, pour considérer leur
application dans le cadre de ’étude du transfert radiatif dans les jets & haute
altitude.

TABLE 3.4 — Ecarts relatifs sur les luminances totales pour les deuz approzimations

Approximation Colonne 1 | Colonne 2 | Colonne 3 | C olonne 4
Curtis-Godson 10,2 % 7.9 % 5.8 % 33 %
Lindquist-Simmons 7.6 % 6,3 % 4 % 9,8 %
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3.3 Propriétés et modélisation du rayonnement des
particules d’alumine

Les propriétés radiatives de l'alumine (émission, absorption et diffu-
sion) dépendent en particulier des valeurs des parties réelle n et ima-
ginaire x de lindice de réfraction complexe. Ces indices dépendent for-
tement de la température, la longueur d’onde, la phase (liquide et les
différentes phases cristallines solides) ainsi que des impuretés présentes
dans les particules d’alumine.

Afin de simplifier 'étude sur les propriétés radiatives, on supposera
les particules d’alumine comme sphériques et de propriétés physicochi-
miques homogénes. Aprés une étude bibliographique sur les différents
résultats expérimentauz sur les indices de [’alumine et les formules semi-
empiriques existantes , on justifiera les expressions analytiques des in-
dices de ’alumine retenues pour notre étude. On présentera ensuite la
modélisation utilisée pour les propriétés radiatives des particules.

3.3.1 Etude bibliographique des indices de I’alumine

De trés nombreuses expériences ont été menées au cours des derniéres décen-
nies afin de mesurer les valeurs des indices de réfraction n et d’absorption x
de lalumine en fonction de la température 1" et de la longueur d’onde A. Ce-
pendant les différences entre les résultats obtenus par ces expériences sont trés
importantes, dépassant largement les incertitudes pouvant affecter les mesures.
Si les différences sur 'indice de réfraction n sont plutét faibles, n variant de 1,5
a 1,9 suivant les études, les variations de I'indice d’absorption x sont trés éle-
vées, les valeurs y trouvées dans la bibliographie pouvant aller de 1077 & 107!
pour une méme longueur d’onde. Ces différences s’expliquent en partie par le
fait que les expériences cherchant & mesurer ces indices ont été effectuées sur
différents types d’alumine, avec différentes méthodes de mesure et a différentes
conditions (température, longueur d’onde). Le but de cette section est de choi-
sir les expressions semi-empiriques des indices n et x les plus judicieuses pour
I’étude des jets & haute altitude, c’est-a-dire permettant de calculer ces indices
pour des particules d’alumine issues de la combustion de propergol solide, sous
leurs différentes phases, pour des longueurs d’onde allant de I’'UV & l'infrarouge
et des températures allant de 300 & 3200 K.

Une partie des expériences de la littérature s’est focalisée sur I’étude de cristaux
pure d’alumine AloOs3, qui peuvent étre sous forme de saphir synthétique, ou
de particules d’alumine liquide & haut taux de pureté. Pour I’alumine pure ou
quasi-pure les valeurs de y issues de la littérature sont assez faibles, variant
entre 1077 a 1074

Une autre partie de ces expériences s’est concentrée sur I'étude des propriétés
radiatives de particules d’alumine issues de la combustion de propergol solide
et comportant de ce fait de nombreuses impuretés (aluminium non oxydé ou
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présence de carbone par exemple) qui ont tendance a augmenter I’émissivité des
particules. Pluchino et Masturzo |96] ont ainsi montré I'importance que peut
jouer la présence d’impuretés sur I’émissivité des particules d’alumine qui peut
varier de deux & trois ordres de grandeur suivant leur pureté. Les valeurs de
obtenues dans la littérature pour ce type d’alumine varient entre 104 4 1071,
Reed et Calia [101] et Bityukov et Petrov [10] ont dans leurs travaux présenté
des listes plus ou moins exhaustives de ces expériences et expressions semi-
empiriques sans pour autant dégager de modéle plus pertinent que les autres.
On présentera dans cette revue bibliographique uniquement les travaux cher-
chant a caractériser 'indice de ’alumine issue de la combustion du propergol
solide.

3.3.1.1 Mesures de l’indice d’absorption y

L’alumine, AlO3, & I’état solide et liquide est un matériau semi-conducteur a
large bande interdite, égale a 8,8 eV & température ambiante pour lequel les
phénomeénes d’absorption sont régis par :
— l’absorption par le réseau cristallin (état solide) pour les hautes longueurs
d’onde supérieures a 5 um
— P’absorption par les électrons de la bande de valence aux faibles longueurs
d’onde
— l’absorption par transition libre-libre des électrons de la bande de conduc-
tion dans l'infrarouge et le visible
— T’absorption dans le proche UV et le visible liée au couplage entre les
phonons et la bande électronique fondamentale (au niveau de la queue
d’Urbach).
Malheureusement, la théorie ne permet pas d’obtenir des résultats satisfaisants
pour 'indice d’absorption des matériaux réels d’autant plus que les impuretés
jouent un roéle trés important pour I’absorption. Les données fiables et formules
pour les caractéristiques radiatives de I'alumine n’ont ainsi pu étre obtenues
que par des études expérimentales.
Adams [2] a effectué¢ des mesures sur une flamme de Hy — Oy contenant des
particules d’alumine liquides, de tailles comprises entre 0,1 et 0,5 pm de dia-
meétre, pour des températures comprises entre 2466 et 2850 K et a une longueur
d’onde de 0.588 pm. Aprés une mesure de la distribution en taille du nuage
de particules, Adams a évalué des sections efficaces moyennes d’absorption du
nuage de particules & partir de mesure d’émissivité d’une colonne de particules.
Ces sections efficaces d’absorption mesurées lui ont permis d’évaluer des in-
dices d’absorption pour les différentes températures par comparaisons avec des
sections efficaces calculées avec la théorie de Mie. Les valeurs de 'indice d’ab-
sorption déterminées par Adams sont représentées sur la Figure 3.24. Notons
que ces mesures n’ont été effectuées que pour une seule longueur d’onde et que
la qualité des particules d’alumine introduites dans la flamme n’est pas indi-
quée.
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Afin d’évaluer la variation de I'indice d’absorption de ’alumine autour de son
point de fusion, Mularz et al. [86] ont introduit dans une flamme de pré-mélange
de propane des particules d’alumine. Les particules utilisées étaient des parti-
cules d’alumine sous la forme cristalline «, possédant 0,1 % d’impureté et de
diamétre moyen 0,3 pm. Aprés chauffage dans la flamme, les particules se sont
agglomérées et I’étude des échantillons obtenus au microscope électronique a
montré une distribution en taille variant de 0,1 a 10 pum de diamétre et de
géométrie plutot sphérique. Les mesures d’émission et de diffusion ont été ef-
fectuées pour des températures de 2090 K et 2550 K pour des longueurs d’onde
comprises entre 0,35 et 1,2 pm. Murlaz et al. déduisent ensuite de ces mesures
I'indice d’absorption en utilisant la théorie de Mie. Ces valeurs sont reportées
sur la figure 3.24 et montrent une nette différence entre 'indice d’absorption
de I’alumine liquide et celui de I’alumine solide puisqu’ils différent environ d’un
facteur 10. Par ailleurs, on note une forte augmentation de I'indice d’absorption
lorsque 1’on se rapproche de I’'UV.

Bakhir et al. |7] ont déterminé I'indice d’absorption a partir de mesures d’émis-
sion et de transmission pour des particules d’alumine liquide issues de la com-
bustion d’un combustible aluminisé. La nature du combustible utilisé n’est pas
précisée, néanmoins ’analyse chimique des particules d’alumine collectées aprés
I’expérience montre une présence d’impureté de I'ordre de 2 %. Ces mesures ont
été réalisées & une température de 2950 K et pour des longueurs d’onde allant
de 0,6 & 10 wm sur des petites particules de diamétre moyen de 'ordre de 0,8
um. Les indices d’absorption sont représentés sur la figure 3.24 et montrent une
augmentation de l'indice d’absorption & mesure que la longueur d’onde croit.
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FIGURE 3.24 — Données expérimentales de l’indice d’absorption des particules d’alu-
mine
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Konopka et al. [69] ont utilisé un tube & choc pour chauffer a température vou-
lue des particules d’alumine issues de moteurs & propergol solide. Les particules
utilisées ont été récoltées sur deux différents tirs de propulseurs & propergol so-
lide. Le premier échantillon récolté comportait un taux de pureté compris entre
97,75 % et 99,25 % tandis que celui du deuxiéme échantillon variait entre 91,75
% et 99 %. Des mesures d’émissivité ont été effectuées a I'aide d’un spectro-
meétre sur les deux échantillons & 1’état solide et liquide pour des températures
comprises entre 1700 K et 3000 K sur une gamme spectrale s’étendant de 1,3 a
4,5 pm. A partir de ces mesures, un calcul de Mie a permis d’en déduire 'indice
d’absorption en fonction de la température et de la longueur d’onde. Les résul-
tats obtenus, représentés sur la figure 3.24, montrent une grande variation de
I'indice x avec le taux d’impureté. En effet on observe que pour I’alumine a fort
taux de pureté, 'indice diminue grandement lorsque la température baisse et,
en dessous de 3,5 pum, il y a un facteur d’environ 10 entre I'indice de I’alumine
liquide et celui de ’alumine solide. Pour I’échantillon 2, a fort taux d’impureté,
on observe une beaucoup plus faible variation de l'indice avec la température
ou I’état des particules.

Parry et Brewster [89] ont, quant & eux, développé une méthode pour mesurer
les indices de réfraction et d’absorption de ’alumine liquide lors de sa pro-
duction dans le propulseur, jugeant peu adéquat le fait d’utiliser de 'alumine
récupérée de la combustion de propergol solide ou de ’alumine plus ou moins
pure chauffée dans une flamme. Des mesures de transmittance et de réflectance
ont ainsi été réalisées in-situ, par la méthode de diffusion de la lumiére laser a
angles multiples, pour deux longueur d’onde de 0,6328 um et 1,064 um .Ces
mesures optiques ont alors permis en utilisant la solution inverse de 1’équation
de transfert et la théorie de Mie d’obtenir les valeurs de 'indice complexe de
réfraction. Ces valeurs ont été obtenues pour une température de chambre de
2680 K et des particules de tailles comprises entre 0,2 et 4 um de diamétre.
Les valeurs de x obtenues par Parry et Brewster sont identiques pour les deux
longueurs d’onde égales a 0,006 £+ 0,004.

La figure 3.24 montre bien les grandes disparités obtenues lors des mesures des
caractéristiques optiques de I'alumine, ces valeurs pouvant varier jusqu’a deux
ordres de grandeur suivant la qualité de I’alumine étudiée et les techniques de
mesure utilisées.

En ce qui concerne les propriétés optiques des particules d’alumine & 1’état so-
lide les résultats expérimentaux sont encore plus disparates. La majorité des
mesures expérimentales ont été faites a partir de cristaux d’alumine pur et
ne sont donc pas trés judicieuses pour notre étude, les impuretés ayant ten-
dance a fortement augmenter ’émissivité des particules. Par ailleurs la transi-
tion liquide-solide joue un role trés important dans les propriétés optiques des
particules d’alumine. En effet le refroidissement trés rapide de particules qui a
lieu dans les jets & haute altitude (de I'ordre de 10°K/s) entraine généralement
une transition sous la phase métastable v de I’alumine [101], qui a des proprié-
tés différentes de celles de la phase a0 généralement étudiée lors des expériences.
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Notons cependant les observations importantes a prendre en compte pour le
choix de l'indice de I'alumine solide :

— L’indice d’absorption de la phase vy est plus élevé que I'indice de la phase
a [5].

— Alors que la transition solide — liquide entraine des discontinuités dans
les propriétés optiques de l’alumine [22], la transition liquide — solide
n’entraine pas de fortes variations de l'indice d’absorption de I’alumine
malgré le phénomeéne de surfusion [112]. Cela est di au fait que lors de
la solidification de la particule d’alumine, celle-ci passe de 1’état liquide
a l’état cristallin + alors que lors de la fusion, la particule passe de la
phase cristalline « & I’état liquide.

— Les mesures d’indices optiques de 'alumine solide montrent générale-
ment une forte augmentation de I'indice d’absorption lorsque la longueur
d’onde décroit en dessous de 0,6 pm [86,89].

3.3.1.2 Expressions analytiques choisies pour notre étude

A partir des résultats expérimentaux obtenus sur les propriétés optiques des
particules d’alumine, différentes expressions semi-empiriques ont été établies
afin d’exprimer les indices de réfraction n et d’absorption y de ’alumine en
fonction de la température T' et de la longueur d’onde A.

- indice d’absorption n :

Malitson [82] a donné une formulation de l'indice de réfraction n de I’alumine
solide a partir de mesures expérimentales faites & température ambiante sur du
saphir synthétique (haut taux de pureté). Il donne une expression de l'indice
comme fonction uniquement de la longueur d’onde, exprimée en pm, valable de
0,3 um a 6 um :

1.024)2 1.058)\2 5.281)\2

tson(N)? — 1 = :
nMalztson( ) A2 — 0.003776 + A2 — 0.01225 + A2 3214 (3 89)

Dans son étude sur les propriétés optiques de 'alumine liquide, Dombrovsky
[38] reprend 'expression 3.89 proposée et y ajoute un facteur de dépendance en
température, en interpolant ’expression de Malitson sur ses mesures expérimen-
tales effectuées sur I'alumine liquide. Il donne ainsi une expression analytique
de l'indice de réfraction comme fonction de la température et de la longueur
d’onde, valable selon lui de 1800 K a 3500 K et sur les mémes gammes de
longueur d’onde que Malitson :

N Dombrovsky (A T') = Natatitson (A) [1 +2.02 x 107°(T — 473)] (3.90)

Parry et Brewster [89] ont développé un modéle permettant de calculer I'indice
de réfraction de ’alumine liquide & partir des valeurs de l'indice de réfraction
de I'alumine solide et des masses volumiques de 'alumine sous ses différentes
phases, pour des températures variant de 2320 a 3000 K et des longueurs d’onde
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allant de 0,5 & 5 um. Cependant ce modéle est basé sur les valeurs de I'indice
de réfraction de I’alumine solide pure calculées par Plass [93] & 2300 K pour
un petit nombre de longueurs d’onde et les valeurs obtenues lors de leur ex-
périence précédemment citée et calculées en deux points spectaux uniquement.
Par ailleurs, ils ne donnent pas de formulation explicite de I'indice n comme
fonction de la température et de la longueur d’onde.

Pour 'indice de réfraction de 'alumine & 1’état solide, selon les connaissances
de 'auteur, aucune formulation ne semble avoir été établie pour traiter de I'alu-
mine issue de la combustion de propergol solide.

2.1 ‘ ‘

— Malitson, 473 K
2 — Dombrosky, 1000 K —
— Dombrosky, 2320 K
— Dombrosky, 3000 K
— Parry, 2320 K n
Parry, 3000 K

—_
O

Indice de réfraction
— —
] o0
I I

—
(@)
I

\ \ \ \ \
= 1 2 3 4 5 6

longueur d'onde (wm)

FIGURE 3.25 — Ezxpressions analytiques de l’indice de réfraction en fonction de la
longueur d’onde pour différentes températures

La Figure 3.25 représente les valeurs de l'indice de réfraction de I'alumine cal-
culées avec les différentes expressions analytiques mentionnées précédemment.
On remarque une forte différence entre les valeurs obtenues avec les différentes
expressions, les valeurs obtenues par Parry et Brewster étant significativement
plus basses que les valeurs de I'expression de Dombrovsky. Par ailleurs la forte
augmentation de l'indice de réfraction calculé avec la formule de Dombrosky en
dessous de 0,3 pum ne semble pas trés physique (point critique issu de 'expres-
sion analytique). Pour notre étude, il a été décidé de prendre I'expression de
Dombrovsky pour calculer I'indice de réfraction de I’alumine sous ses différentes
phases (I'indice de réfraction étant néanmoins seuillé a sa valeur a 0,3 pum pour
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les longueurs d’onde inférieures). Les motivations qui ont amené a ce choix sont
d’abord ’expression simple de 'indice en fonction des différents paramétres, les
relatives grandes plages de validité en température et longueur d’onde données
par auteur et 'absence d’autres expressions jugées pertinentes. Il est toute-
fois & noter que 'expression de I'indice de réfraction de Dombrovsky est par
ailleurs celle qui semble la plus couramment utilisée dans la littérature pour
traiter I’alumine issue de la combustion de propergol solide.

- indice d’absorption x :

Dombrovsky [38] a utilisé les valeurs expérimentales sur 'indice d’absorption
issues de Bahkir [7] et Dombrovky [36] afin d’exprimer 'indice d’absorption yx
de I’alumine liquide. A partir de ces mesures il a développé une formule semi-
empirique permettant d’exprimer y en fonction de la température T', exprimée
en K et variant de 2300 & 3500 K et de la longueur d’onde A, exprimée en um
et variant de 1,6 4 8 um :

T -2
X(T,A) = 0,002 (1 + 0,7\ +0,06)%) exp [1, 847 (10035()” (3.91)

Par ailleurs, Dombrosky ajoute en 2011 [37| une formulation de I'indice d’ab-
sorption de I'alumine liquide en fonction de la température pour les longueurs
d’ondes comprises dans l'intervalle [0, 4pum; 1, 2um] déduite des travaux de Mu-
larz et Yuen [86] :

x(T) = 3.10"* exp [0, 005(T — 2320)] (3.92)

Parry et Brewster [89] établissent une formule analytique, valable sur le do-
maine spectral [1, 7um; 4, 5pm] pour exprimer l'indice d’absorption de I’alumine
liquide en fonction de T et A :

13461,5

X(T,\) =3,7.1074T2 )10 7 (3.93)

Sur les bases de leurs résultats de mesure entre 0,2 um et 7 pum, Anfimov
et al. |5] ont eux proposé une formule semi-empirique pour exprimer 'indice
d’absorption de ’alumine sous phase liquide et solide. L’indice d’absorption x
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est alors la somme de quatre phénoménes d’absorption :

X = X0+ X1+ X2+ X3,

1,917.10° 1073 /104
0_793104A[1_exp< 970>}exp[_W<0_1333

T A
A 7,2.103
=1032Z2
X1 0 nexp( T)\g >

1 2\?2 A A
=2.1.1075\2 (= — =) 7?2 +1,5107%222 j 29
X2 ,1.10 A()\ )\g> +1,5.10 5 st )\<2
28108 /1 2 A
=1,5.1072\ ’ —— = i oA>d
X3 ,5.10 exp[ T <)\ )\g>] st > 5
1 1,29.10*
— =10,6916 < -3, 233)
Ay T
(3.94)

Xo représente alors I’absorption par le réseau cristallin, 1, ’absorption par les
électrons libre, ys ’absorption par la bande électronique fondamentale et x3
I’absorption par la queue d’Urbach. L’indice de réfraction n utilisé par Anfi-
mov est I'indice de Dombrovsky (Eq. 3.90). Anfimov ne donne pas de gamme de
température de validité pour son expression si ce n’est qu’elle a été construite
A partir de données mesurées entre 300 et 2500 K. Par ailleurs, il ne donne pas
non plus d’explication sur la fagcon dont il a établi ses expressions & partir de
mesures ou de principes théoriques.

Dans ses travaux, Plastinin [94] reprend I’approche d’Anfimov qui divise le phé-
nomeéne d’absorption en 4 mécanismes différents. Il reprend des formulations
semi-empiriques similaires a celles développées par Anfimov en modifiant la va-
leur de certains paramétres selon que l'on traite I'alumine sous phase liquide,
solide (&) ou solide (). Méme s’il ne décrit pas les gammes de température de
son modéle, le fait qu’il traite les différentes phases de I'alumine suppose une
large plage de validité. Par ailleurs cette modélisation de l'indice d’absorption
permet selon lui une description allant de I'ultraviolet & 'infrarouge.

D’autres expressions analytiques de I'indice d’absorption existent et ne sont pas
référencées ici, nous avons choisi de présenter celles qui nous paraissaient les
plus pertinentes et adaptées aux plages de température et de longueur d’onde
de notre étude. Les figures 3.26 et 3.27 représentent les valeurs de l'indice
d’absorption de ’alumine, calculées avec les expressions de Dombrovsky, Parry,
Anfimov et Plastinin, pour des températures de 3000 K, 2300 K et 1800 K. A
3000 K et 2300 K, les valeurs de I'indice d’absorption différent jusqu’a 2 ordres
de grandeur en moyenne, la plus grande différence apparaissant pour les petites
longueurs d’ondes, inférieure & 1 pum. Pour I’état solide & 1800 K les différences
entre les valeurs obtenues sont encore plus élevées allant jusqu'a 4 ordres de
grandeur, 'indice obtenu avec la formulation de Plastinin parait par ailleurs

)]
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FIGURE 3.26 — Ezpressions analytiques de l’indice d’absorption de l’alumine en fonc-
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FIGURE 3.27 — Expressions analytiques de l’indice d’absorption de l’alumine en fonc-
tion de la longueur d’onde aux alentours de la température de fusion, T=2300 K

En comparant les valeurs des indices d’absorption obtenues avec les différentes
expressions aux indices mesurés expérimentalement (Figure 3.24) et en prenant
en compte les différentes caractéristiques observées lors de I’étude de ’alumine
issue de la combustion de propergol solide, on a choisi pour notre étude d’utiliser
la formulation de Dombrovsky pour calculer 'indice de la phase liquide et la
formulation d’Anfimov pour la phase solide. Les raisons qui ont justifié ce choix
sont :

— Ces formulations ont des gammmes de validité en températures et en
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longueur d’onde assez larges pour notre étude.

— La formulation de Parry donne des indices d’absorption qui semblent
faibles par rapport aux résultats expérimentaux sur ’alumine de moteur
a propergol solide.

— L’augmentation de l'indice aux longueurs d’onde inférieures a 0,5 um
n’est prise en compte que par les modélisation d’Anfimov et de Plastinin.

— L’expression de Plastinin donne des trés faibles valeurs d’indice pour
I’état solide pour des longueurs d’onde inférieures & 3 um et dégénére
parfois sur certaines zones spectrales.

— Les expressions de Dombrovsky et d’Anfimov donnent des valeurs d’in-
dice trés proches aux alentours de la température de fusion, Figure 3.27,
qui est en accord avec le fait que la transition liquide solide n’entraine
pas une grande variation de I'indice d’absorption.

Les choix des formules analytiques pour exprimer l'indice de réfraction et 1’in-
dice d’absorption de 'alumine sous ses différentes phases sont quelque peu
discutables mais il a été nécessaire de trancher devant les grandes disparités
des valeurs expérimentales et des expressions analytiques.

3.3.2 Modélisation des propriétés radiatives de ’alumine

Afin de modéliser les propriétés radiatives des particules d’alumine, nous avons
utilisé la théorie de Mie. Celle-ci consiste a résoudre les équations de Maxwell
pour une onde plane incidente sur une particule sphérique avec I’hypothése de
champ lointain pour calculer les propriétés d’absorption et de diffusion de la
particules. On ne détaillera pas ici la théorie utilisée, rappelée dans de nombreux
ouvrages (Bohren et Huffmann [11] par exemple) mais on se contentera de
présenter les grandeurs utilisées pour caractériser les propriétés optiques des
particules et les résultats obtenues avec ’application de la théorie de Mie en
utilisant I'algorithme développé par Bohren et Huffmann [11].
Les deux paramétres nécessaires pour la modélisation des propriétés optiques
avec la théorie de Mie sont :
- le paramétre de taille x ou parameétre de Mie, défini par :
27r

T = (3.95)
ol r représente le rayon de la particule et A la longueur d’onde.
- le rapport m™* entre 'indice complexe de réfraction de la particule et 'indice
du milieu extérieur ney¢, pris égal a 1 pour notre étude :

m* = LTX (3.96)

Next

L’application de la théorie Mie permet alors de calculer les sections efficaces
d’absorption Cgps, de diffusion Cg;y, ainsi que la fonction de phase p (€) d’une
particule. La section efficace d’absorption (respectivement de diffusion) est par
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définition égale au rapport entre le flux absorbé ® 4, (diffusé ®4;¢) par la par-
ticule et le flux surfacique incident ;.

Qs = Capspi , Quir = Caifpi (3.97)

La fonction de phase représente la section efficace différentielle normalisée cor-
respondant & la proportion du flux diffusé avec un angle 6 par rapport au flux
incident sur un petit élément d’angle solide df).

1 dCyy
0) = 0)dQr =1 3.98
R e S 0 (395)

Les efficacités d’absorption Qups et d’extinction Qg ¢ sont les grandeurs adi-
mentionnées calculées comme les rapports entre les sections efficaces associées
et la surface apparente de la particule :

Cabs

2

Qabs = ; Qaif = Cais
La figure 3.28 représente les efficacités d’absorption et de diffusion en fonction
de la longueur d’onde pour une particule de 2 um de rayon a la température
de 2300 K. Y sont représentées les efficacités pour une particule a I’état liquide
(caractérisée par I'indice d’absorption de Dombrovsky) et a 'état solide (carac-
térisée par 'indice d’Anfimov). La figure 3.29 représente la fonction de phase
pour une particule liquide ou solide de 2 ym de rayon a la température de 2300
K pour une longueur d’onde égale & 1 pum.
On remarque tout d’abord que les propriétés de diffusion des particules a I’état
liquide et & 1’état solide sont trés proches. De plus, les propriétés d’absorption
et de diffusion présentent une forte dynamique spectrale (structure fine) du fait
des nombreuses interférences au sein de la particule. Cette dynamique est alors
d’autant plus marquée que le paramétre de taille est élevé (grosses particules
et petites longueurs d’onde).

(3.99)

mr2

n

— Alumine liquide
— Alumine solide

N

1

53

—

— Alumine liquide

— Alumine solide
| L | L | L | L |

Efficacité de diffusion

(=]

(I R R R S S
longueur d'onde (en um) longueur d'onde (en um)

FIGURE 3.28 — Efficacités d’absortion (a gauche) et de diffusion (a droite) pour une
particule de 2 um de rayon & 2300 K.
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— Alumine liquide

1 , ‘= Alumine solide 4
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FIGURE 3.29 — Fonction de phase pour une particule de 2 um de rayon a 2300 K a
la longueur d’onde A = 1 um.

Comme évoqué dans la section 2.2.2; nous considérerons dans notre étude un
nombre discret de tailles de particules. Afin d’élargir cette distribution en taille
et de lisser spectralement les propriétés radiatives caractérisées par les phéno-
meénes d’interférence, chaque classe de particules est modélisée par une distri-
bution gaussienne en taille, caractérisée par son rayon moyen 7 et un écart type
og4 égal a 7/10. Ainsi pour une classe de taille donnée de rayon moyen 7, la pro-
babilité d’avoir une particule de rayon compris entre r et r+dr vaut ng (r)dr, la
fonction fg(r) suivant la distribution gaussienne :

(1) = ——— exp <—(’°_”2> | (3.100)

2
209

A partir de cette distribution on peut alors calculer les propriétés radiatives
lissées, efficacités d’absorption Qq et de diffusion @Qg;¢ et la fonction de phase
p(0), a l'aide des formulations suivantes :

fo Qabs f ( )7T’l“2d’l“

o _ i (3.101)
—_ 2 Q 2d
T = I ?d J} r)fg(r (TZ)d: r (3.102)
0 g
2
o8] = Jo© p(0.7)Quaip(r) fo (r)mrdr (3.103)

fo def fT() r2dr

Les figures 3.30 et 3.31 représentent respectivement les efficacités d’absorption
et de diffusion et la fonction de phase pour une distribution gaussienne en taille
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autour du rayon 7 = 2um. La comparaison avec les figures 3.28 et 3.29 montre
une nette diminution des phénoménes d’interférences du fait de la dispersion
en taille.

IS

— Alumine liquide
— Alumine solide

1

—

Efficacité l(\l)e diffusion

— Alumine liquide

— Alumine Solide
| L | L | L | L | L |

(=]
(=]

s 6 7 8 12 3 4 5 6
longueur d'onde (en um) longueur d'onde (en um)

T 2 3 4

FIGURE 3.30 — Efficacité d’absortion (a gauche) et de diffusion (& droite) lissées
par une distribution gaussienne en taille de rayon moyen T = 2 um et d’écart type
o4 =T/10 pour des particules d’alumine liquides et solides & 2300 K.

B T T T
— Alumine liquide
o s ‘= Alumine solide B
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FIGURE 3.31 — Fonction de phase lissée par une distribution gaussienne en taille
de rayon moyen T = 2 pm et d’écart type o4 = T/10 pour des particules d’alumine
liquides et solides a 2300 K et a la longueur d’onde A = 1 um.

N

Les grandeurs physiques présentées précédemment sont relatives & une seule
classe de taille de particules. Dans le cas d’une assemblée de particules tel que
c’est le cas dans les jets de moteur & propergol solide, on utilise le coefficient
d’absorption et le coefficient de diffusion. Pour une classe k de particules de
rayon moyen 1, si on note Nj le nombre de particules par unité de volume,
les coefficients d’absorption % et de diffusion ¢¥ associés a cette classe pour le
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nombre d’onde o sont définis par :

K’fr = Nkcabs,k(a) avec absk / Cabs T J ( )dT‘ (3104)

o — Nkcdiﬂk(()') avec Cdsz / Cabs 7’ O' ( )dT’ (3105)

La fonction de phase associée a la classe k est calculée avec I'expression 3.103.
Pour N, classes de particules, on peut définir les coefficients d’absorption et de
diffusion globaux :

Ne
RO =N"wE et = Z ok (3.106)
k=1
La fonction de phase relative & I’ensemble des particules est, elle, définie par :

Pt () = >k ;piifa( ) (3.107)

Dans le cas de particules en transition de phase, présentes a la fois sous forme
solide et sous forme liquide, la modélisation des propriétés radiatives est as-
sez délicate. Van de Hulst [66] a dans son ouvrage donné une formulation de
Iindice d’absorption x en fonction de la température, de la longueur d’onde et
de la fraction volumique de la phase solide. Cependant le domaine de validité
en température qu’il préconise est entre 2600 K et 2900 K bien au-dela de la
température de fusion, ce qui semble en contradiction avec I’aspect diphasique
de la particule. Pour notre étude, afin de simplifier la modélisation des pro-
priétés radiatives des particules diphasiques, I'approximation faite consiste a
considérer ’ensemble des particules diphasiques comme une partie totalement
liquide et une partie totalement solide (au prorata de la fraction volumique de
chaque phase). Ainsi, si I'on note xs, la fraction volumique de la phase solide
pour une classe de particule k, on modélise les propriétés radiatives par :

= YeolkF O 4 (1 — ygor)E11 (3.108)

= Xools* " 4 (1 = Xeo1)sti4 (3.109)

& _ gclrc,solpfr,sol (0) + gﬁ,liqp/;,liq(e)
pa(e) - g]f
v

(3.110)

Les abréviations ’liq’ et ’sol’ référent ici aux propriétés optiques des phases li-
quide et solide. Cette modélisation est une forte approximation pour modéliser
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les propriétés optiques d’une particule diphasique mais une formulation plus
réaliste nécessiterait d’y consacrer une étude poussée. Néanmoins, le fait que
les indices optiques des phase liquide et solide soient trés proches réduit 1’'im-
pact de la modélisation retenue.

Afin de représenter les propriétés optiques caractéristiques des jets & haute
altitude, les figures 3.32 et 3.33 représentent les coefficients d’absorption, de
diffusion et les fonctions de phase pour une population de particules caracté-
ristique des jets (extrait des résultats présentés dans le chapitre 5, & 0,8 m de
la sortie de tuyére). Les propriétés de la phase condensée, comportant trois
différentes classes de taille de particules, sont présentées dans le Tableau 3.5.
Les particules de taille moyenne (4 pum), présentes en majorité dans les jets
contribuent & la plupart de ’absorption par la phase particulaire, les petites
particules en partie sous forme solide absorbent néanmoins fortement dans les
basses longueurs d’onde (inférieures au micron). Pour ce qui est de la diffusion,
les moyennes particules contribuent & la plupart de la diffusion du rayonnement
si ce n’est pour les longueurs d’onde inférieures & 2 um ot les petites particules
jouent un role important. Enfin, concernant la fonction de phase, on note que
les deux plus grosses classes de particules diffusent majoritairement vers ’avant
et vers 'arriére alors que la plus petite classe diffuse plus facilement dans les
autres directions.
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TABLE 3.5 — Caractéristiques de la phase condensée

89

Classe 1 Classe 2 Classe 3
Diameétre (pum) 4 8
Fraction volumique | 1,65.10~7 | 1,182.107% | 3,42.10~7
Température (K) 2289 2135 2220
Xsol 0.825 0 0

-- Particules 1pum solide
--- Particules 1 um liquide
Particules 1 pum total

— Particules 4 tm
— Particules 8 lm
— Particules total

e et e

4 5 6 7 8
Longueur d’onde en pm

Coefficient de diffusion
a
T

3 ‘ ‘ ' ' "I~ ~ Particules 1pm solide
[ .=+ Particules 1 pm liquide
2,5 Particules 1 pm total
L — Particules 4 pm
— Particules 8 pm
2r — Particules total

M

o

L L L L L L

0 1 2

3 4

5 6 7 8

Longueur d’onde en pm

FIGURE 3.32 — Coefficients d’absorption (4 gauche, en cm™!) et de diffusion (a
droite, en em™!) pour une population de particules caractéristique de jets a haute

altitude
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FIGURE 3.33 — Fonctions de phase pour une population de particules caractéristique

de jets a haute altitude
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3.4 Traitement du rayonnement gaz/particules

Les sections précédentes ont présenté les modélisations utilisées pour
traiter le rayonnement des gaz et des particules d’alumine dans le cadre
de notre étude. Pour les milieux diphasiques, afin d’obtenir les puis-
sances radiatives associées G chacune des espéces rayonnantes (gaz et
différentes classes de particules), il est nécessaire de prendre en compte
séparément les contributions de chaque espéce a l’émission et l’absorp-
tion du rayonnement. Cette section présente ainsi les méthodes utilisées
pour étudier le transfert radiadif dans les milieuz gaz/particules. Afin
de simplifier approche, on négligera dans cette section la diffusion du
rayonnement par les particules afin de pouvoir tester la wvalidité des
modeéles pour des colonnes similaires a celles présentées dans la section
3.2.8. On présentera dans un premier temps [’équation du transfert ra-
diatif discrétisée et les approrimations utilisées pour traiter les milieux
diphasiques hors équilibre thermique. Ensuite les résultats de calculs de
transfert radiatif sur des colonnes caractéristiques des jets a haute alti-
tude seront présentés.

3.4.1 Formulation de PETR en transmitivité dans les milieux
diphasiques

En généralisant ’équation du tranfert radiatif sous forme intégrée 3.44 & un
milieu contenant différentes espéces absorbantes (voir équation 2.47), 'ETR en
monochromatique sans diffusion s’écrit sous la forme :

Ne Ne s Ne
Le(s) = Lo(0) [ [ 73(0,5) + Z/O m(s') [] 7' (s, s)ds, (3.111)
j=1 J=1 j'=1

I'indice j désignant une espéce absorbante (classe de particule ou gaz) et 73, la
transmittivité associé a cette espéce pour le nombre d’onde . En utilisant la
formulation 3.45, 'ETR peut s’écrire :

Ne ) Ne S 0 aTg .

/ rrt /
Lo(s) = Lo(0) [[ (0, s)—i—Z/ LT T (') T 72 (o )ds'. (3.112)

=1 =170 i'#i
Les propriétés radiatives des particules et la fonction de Planck ne variant que
trés peu sur l'intervalle spectrale Ao choisi suffisamment petit (25 cm™! pour

les modeéles MSBE), I’équation moyennée sur une bande spectrale devient :

A N N, Ne S__A KAk
L™(s) =T <o>jr=[1#”<o,s>+; / Ly (T) =g (5 9) ][] 7727 (s )ds'

J'#3

(3.113)
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3.4.2 Formulation discrétisée de ’'ETR

Pour une colonne divisée un N éléments (indicés i), sur lesquels les conditions
thermophysiques sont considérées comme uniformes, et en utilisant le méme
formalisme que celui présenté dans la section 3.2.3, la discrétisation de 'ETR
donne :

A N A 8?A
LN =3 > 10 "(T,)/ ——(s',N") [[ 7727 (s', N )ds', (3.114)
j=1i=1 o J'#

B2

avec T'; la température de I'espéce j dans la cellule i.
Dans le cas de 'utilisation des modéles raie par raie, 'intégrale .# peut étre
réécrite plus simplement de la maniére suivante :

Ao
f Iﬁg(i) e Jia_ . e j 4 N+
= Hf,‘)t(i) 1 _jI;IITU(Z b ) I;IITU(Z s ) s (3.115)

ot K et kPt désignent respectivement le coefficient d’absorption de I'espéce j
et le coefficient d’absorption total (somme sur toutes les espéces des coefficients
d’absorption) pour le point spectal o.

Avec les modeles MSBE, l'intégrale .# ne peut étre calculée simplemement du
fait du produit []. oy ﬁAJ (s', NT). Pour simplifier ce probléme on suppose
que ce produit de transmittivités est constant égale a H i T Ar(s* NT), ot

s* est une abscisse comprise entre i~ et iT. Cette approximation s’avére juste
pour des cellules (i~, i*) optiquement minces, c’est-a-dire pour des tailles de
cellule suffisament petites (voir [72]). Dans notre étude, ce produit sera pris
égale a la racine des produits de transmittivités gauche et droite, l'intégrale .
s’exprimant alors sous la forme :

I = [0, NT) =787 (i™ \/H Ao (i, Nt [ 7727 (6, Nt).

J'#j J'#j

(3.116)

Alors que la puissance radiative totale associée a une cellule 7 peut étre calculée
& partir des luminances entrantes et sortantes de chaque coté de la cellule &
I’aide de I’équation 3.87, un traitement particulier est nécessaire pour connaitre
les puissances radiatives relatives & chacune des espéces intervenant dans leur
équation de bilan d’énergie. Ce traitement est présenté ci-dessous dans le cas
de colonne 1D.

Dans le cas de I'utilisation des modéles raie par raie, la quantité de rayonnement
absorbé par une espéce j dans une cellule ¢ est exactement proportionnelle &
la quantité totale de rayonnement absorbé par la cellule avec un rapport de

proportionnalité égal a K/{ngt La quantité totale de rayonnement absorbé <7 par
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une cellule ¢ peut simplement s’exprimer a partir des luminance entrantes et
sortantes de la cellule et le rayonnement total émis par la cellule. Celle-ci se
calcule ainsi, en un point spectral o, avec la formule suivante :

Ne
o7 =23 REOLIYT) + [LAG) — L4GH) + T86T) - L860)], (3.117)
j=1

ot [; désigne la longueur de la cellule i et L% et LY les luminances sortant &
droite et & gauche en un point donné. Le premier terme de cette expression
représente la puissance totale émise par la cellule ¢ dans les deux directions
et le second terme représente quant & lui la différence entre le rayonnement
entrant et le rayonnement sortant de la cellule, ¢’est-a-dire la puissance radiative
directionnelle de la cellule 4.

Ainsi la puissance radiative P/ pour une espéce donnée j, intégrée sur ensemble
du spectre se calcule suivant la formulation :

P] _ > 2 J(:\7.70 ) 'Lig' (Z) o
R —2r% ()i Ly (T5) + /ﬁ;t(’t(i)% do. (3.118)
0 o
Pour les modéles de bandes, on ne peut pas exprimer aussi simplement la part
du rayonnement absorbée par une espéce i, le gaz n’absorbant pas de la méme
maniére le rayonnement émis par les particules et le rayonnement émis par le
gaz. Pour ce faire on fait une approximation, en chaque cellule, de la puissance

radiative sz associée a chaque classe de particule j. Celle-ci se calcule alors de

la maniére suivante :

(i7) Aoy,

(3.119)

ol mé? est le coefficient d’absorption moyen relatif & la bande Ao et la classe
de particule j. Le terme & correspond ainsi a la puissance radiative spectrale
émise par la classe j sur la bande spectrale k et le terme &7 représente une
approximation de la puissance radiative spectrale absorbée par la classe j, cal-
culée en interpolant la luminance incidente au centre de la maille ¢ & partir des
luminances incidentes en it et en i~ .

On obtient ensuite facilement une approximation de la puissance radiative du
gaz en faisant la différence entre la puissance radiative totale et les puissances
radiatives de chaque classe de particules.

3.4.3 Reésultats

Les figures ci-dessous présentent les résultats de calculs de rayonnement en mi-
lieu diphasique obtenus pour deux colonnes caractéristiques des jets & haute
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altitude extraites des champs d’écoulement diphasiques simulés avec la pla-
teforme CEDRE (cf chapitre 5. Ces deux colonnes correspondent aux deux
premiéres colonnes présentées lors des comparaisons entre les modéles RPR, et
MSBE en milieux gazeux dans la section 3.2.3. Les conditions de pression, de
température et de composition molaire des différentes espéces gazeuses restent
ainsi inchangées. Il y a en plus présence de particules d’alumine distribuées
suivant trois classes de taille. Une premiére classe de petites particules de 1 pm
de diamétre, une deuxiéme classe plus dense de particules de taille moyenne
de 4 pm de diamétre et une derniére classe de plus grosses particules de 8 um
de diamétre. Dans un premier temps on rappellera ’allure des champs de tem-
pérature et de pression le long de la colonne et on représentera les champs de
température et des fractions volumiques des différentes classes de particules. On
présentera ensuite les luminances en sortie de colonne en fonction du nombre
d’onde ainsi que les puissances radiatives directionnelles de chaque espéce le
long de la colonne. Ces quantités sont calculées, pour traiter le rayonnement
des gaz, soit avec les modéles RPR soit avec les modéles de bandes en utili-
sant 'approximation de Lindquist-Simmons (I’approximation de Curtis-Godson
donne des résultats comparables).

Colonne 1

La premiére colonne est une colonne de 40 m située le long de ’axe de symétrie
et partant de la sortie de tuyére. Les plus grosses particules d’alumine restent
sous phase liquide, les deux autres classes plus petites sont initialement liquide
(x=0 m) puis se solidifient le long de la colonne (phénoméne remarquable par
le palier présent dans les champs de température). Les oscillations constatées
au niveau des fractions volumiques des particules sur la figure 3.34 sont liées
a D'extrapolation des données le long de 'axe a partir du maillage initial mais
n’affectent en rien les calculs de transfert radiatif.

Abscisse (m) Abscisse (en m)

FIGURE 3.34 — Conditions thermophysiques le long de la colonne 1. A gauche :

Profils de température du gaz et des particules; a droite : Profils de la pression et des
fractions volumiques des particules
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FIGURE 3.35 — Luminance en sortie de la colonne 1 (x=40 m)
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FIGURE 3.36 — Puissances radiatives directionnelles le long de la colonne 1
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FIGURE 3.37 — Puissance radiative directionnelle du gaz le long de la colonne 1

Colonne 2

La deuxiéme colonne est une colonne symétrique de 40 m traversant le jet
perpendiculairement & l'axe de symétrie & 2 m de la sortie de la tuyére. Les
particules ne sont présentes qu’au milieu de la colonne et disparaissent en de-
hors, ce qui est représenté sur la figure 3.38 par la chute brutale de la fraction
volumique et une température qui devient égale a celle du gaz (par conven-
tion). Les petites particules sont solides, les grosses sont totalement liquides et
les moyennes sont présentes sous les deux phases.
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FIGURE 3.38 — Conditions thermophysiques le long de la colonne 2. A gauche :
Profils de température du gaz et des particules; a droite : Profils de la pression et des
fractions volumiques des particules
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FIGURE 3.39 — Luminance en sortie de la colonne 2 (z=20 m,)
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FIGURE 3.40 — Puissances radiatives directionnelles le long de la colonne 2
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FIGURE 3.41 — Puissance radiative directionnelle du gaz le long de la colonne 2

La comparaison entre les résultats obtenus avec les modeéles RPR et les résultats
obtenus avec les modéles de bandes valide ’approche utilisée pour le traitement
du rayonnement en milieu diphasique, les puissances radiatives directionnelles
et les luminances étant trés proches de celles calculées avec I’approche RPR.
Les quelques différences qui peuvent étre observées entre les résultats RPR et
MSBE, que ce soit sur les luminances ou sur les puissances radiatives direction-
nelles du gaz, sont du méme ordre que celles observées avec le gaz seul dans la
section 3.2.3.

En observant les luminances sur les figures 3.35 et 3.39 on remarque tout
d’abord que malgré le lissage des propriétés radiatives des particules, il y a
toujours une présence de pics d’interférence du fait des tailles fixes des classes
de particules. Par ailleurs on distingue nettement la contribution du gaz au
rayonnement sur la figure 3.35. En effet, dans les zones les plus émissives du
jet, & proximité de la tuyere, le gaz contribue de 20 & 30 % a I’émission totale
du rayonnement et encore plus au sein de la tuyére. Ceci justifie le fait de s’in-
téresser a la fois au rayonnement des gaz et a celui des particules pour 1’étude
des jets a haute altitude.

Pour la simulation 3D du rayonnement dans les jets et pour prendre en compte
la diffusion de celui-ci par les particules, on utilisera une méthode de Monte-
Carlo. Celle-ci implique un traitement similaire mais néanmoins différent pour
le calcul des puissances radiatives et des flux radiatifs en milieu diphasique. Les
méthodes numeériques utilisées pour la résolution du transfert radiatif seront
détaillées dans la section 4.4.






Chapitre 4

Outils numériques de résolution

Les sections précédentes ont présenté les systémes d’équations a résoudre
pour la simulation des écoulements diphasiques et du rayonnement dans
les jets a haute altitude ainsi que les propriétés radiatives et les modéles
utilisés pour le traitement du rayonnement. Ce chapitre aborde alors les
différentes méthodes numériques utilisées par les différents solveurs de
la plateforme CEDRE pour la résolution de ces équations. Il présente
ainst les méthodes numériques utilisées pour la résolution de la phase
gazeuse, la phase dispersée et le rayonnement. La derniére section de ce
chapitre présente enfin les méthodes utilisées pour effectuer le couplage
entre les différents solveurs.

4.1 Présentation générale de la plateforme CEDRE

La plateforme CEDRE développée par 'TONERA est un code de simulation
numérique multi-physique dédié essentiellement & 1’étude de 1’énergétique et
de la propulsion dans le domaine de l'aérospatial [102]. Elle est constituée de
différents solveurs, chacun traitant d’'un domaine physique spécifique :

- CHARME : solveur eulérien utilisé pour traiter les écoulements & phase conti-
nue compressible et multi-espéce. Il est basé sur la résolution des équations de
Navier-Stokes discrétisées suivant la méthode des volumes finis. Il permet de
simuler des écoulements réactifs, turbulents, & tout nombre de Mach (du régime
bas Mach au régime hypersonique).

- SPIREE : solveur eulérien utilisant la méthode des volumes finis qui traite de
la phase dispersée dans les écoulements diphasiques.

- SPARTE : solveur qui traite lui aussi la phase dispersée mais via une approche
lagrangienne.

- ASTRE : solveur 3D de rayonnement qui résout ’équation du transfert radia-
tif (ETR) en utilisant une méthode de Monte Carlo.

- REA : solveur radiatif qui résout ’'ETR sous forme différentielle en utilisant
une méthode des ordonnées discrétes.

- ACACIA : solveur de conduction qui traite les transferts thermiques conduc-
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tifs dans les solides par résolution de 1’équation de la chaleur.

- FILM : permet ’étude des films liquides et solides se formant sur les parois
par résolution des équations de Saint-Venant.

- PEUL : solveur lagrangien de chimie détaillée utilisé pour I’étude de la for-
mation de polluants.

Afin d’effectuer des simulations multi-physiques, on peut mettre en ceuvre des
couplages entre ces différents solveurs. De plus il est possible d’effectuer un
couplage externe entre les solveurs de la plateforme CEDRE et d’autres codes
de recherche ou commerciaux. Les solveurs sont par ailleurs parallélisés (géné-
ralement par domaines géométriques) ce qui permet de réaliser des simulations
sur des clusters de calcul (& titre indicatif, des simulations CEDRE ont déja
été réalisées sur plusieurs milliers de processeurs avec un trés bonne scalabilité).

Pour la simulation du rayonnement dans les jets de moteurs & propergol solide
& haute altitude, les simulations numériques ont été effectuées dans le cadre
de cette thése par couplage interne entre les solveurs CHARME, ASTRE et
SPIREE.

L’utilisation du solveur eulérien pour la phase dispersée (particules d’alumine)
est justifiée par un temps CPU inférieur a celui de SPARTE en raison de I'éten-
due des domaines de calculs et de la quantité de particules numériques devant
étre injectées et suivies. En effet, une approche eulérienne garantit de décrire la
phase dispersée en tout point du domaine de calcul ce qui est aussi la cas avec
une approche lagrangienne mais & condition d’avoir un taux d’ensemencement
suffisant.

Le choix du solveur ASTRE s’explique par les modéles de rayonnement des gaz
utilisés pour notre étude qui s’expriment en transmitivité, grandeur uniquement
compatible avec la forme intégrale de 'ETR.

Les simulations ont été effectuées sur des maillages 3D, non structurés. L’axi-
symétrie du jet aurait pu permettre une approche en 2D mais 1'utilisation du
solveur de rayonnement ASTRE impose une approche en 3D.

4.2 Résolution de la phase gazeuse avec le solveur
CHARME

Le solveur CHARME utilise une méthode de volumes finis pour résoudre les
équations de Navier-Stokes avec une approche "Cell-center" pour laquelle les
grandeurs aérothermiques du fluide (température, pression, composition, vi-
tesses) sont localement homogénes.

Cette section présente la fermeture thermodynamique, la méthodes des volumes
finis, les schémas de flux numériques et les méthodes d’intégration temporelle
utilisés pour la simulation de la phase gazeuse avec le solveur CHARME.
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4.2.1 Fermeture thermodynamique du systéme

La fermeture thermodynamique correspond & I’ensemble des relations issues des
lois thermodynamiques permettant le changement de variable Q(U) « U(Q)
ou () désigne les variables conservatives :

Q=(Ev1 .. pYn, pu  pe), (4.1)
et U désigne les variables naturelles du systéme :
uU=Yy, .. Yy, P T )l (4.2)

Les premiéres relations naturelles sont :

N,
~ pYi pu pet Lo
p ;pYZ, Y; P u o et ; et e=e 2||uH (4.3)
Il reste alors & exprimer les valeurs de T et P a partir de I’énergie interne e
et la masse volumique p et inversement. Pour obtenir ces valeurs, la biblio-
théque thermodynamique de CEDRE s’appuie sur une méthode itérative de
type Newton. Supposons les quantités Q™ connues a l'instant ¢, et que grace
au schéma numérique d’avancement en temps on puisse calculer Q™! L’al-
gorithme itératif de Newton résout alors les formes différentielles suivantes de
maniére approchée :

opP op oT oT
dp = <ap>edp+ <8e)pde , dT = <8p>edp+ (ae>pde- (4.4)

Soit P’ et T, les valeurs de P et T calculées a chaque itération de I’algorithme et
initialisées a P™et 1™, le processus itératif fonctionne alors de la fagon suivante :

— —

. . oP oP
i+1 o pi n+l -~ n+l =
P~ Pt <3p>e(p p) + <86 >p(e e), (4.5)
. IVETAN T\
i+1 o i n+l _ ~ n+l _ >
T~ T <8p>e(p p) + (8e>p(e e), (4.6)

ot la notation T correspond a la valeur moyenne de z calculée a chaque sous-
itération a partir des grandeurs P*, T et Yj”'H. Le processus itératif est convergé
lorsque les grandeurs | P! — P?| et |T! — T| sont inférieures a une précision
fixée par P'utilisateur (1073 pour nos simulations). Les valeurs P! et TiF!
correspondent aux nouveaux états P*+1 et T"*1. Il reste maintenant a exprimer
les relations permettant de calculer les valeurs moyennes au cours du processus
en fonction des grandeurs P? |, T" et an+1. La loi d’état des gaz parfaits permet
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de relier la pression, la température et la masse volumique du fluide par la
relation :

R
M?
ol R est la constante des gaz parfaits et M la masse molaire du fluide qui
dépend de la composition du mélange. On a ainsi :

P=prT avec r= (4.7)

})i

rTt’
En ce qui concerne le calcul des dérivées partielles de la pression par rapport
a la masse volumique et 1’énergie interne, on utilise la méthode des Jacobiens

pour les exprimer en fonction des dérivées partielles de ’énergie interne et de
la masse volumique :

(4.8)

5=

PN _ 1 (0e oPN _ 1 (9 ory _ 1 (0e oryN _1 (o
ap). a\ar), \oe),” a\ar),"\op),” a\op). \oe ),  A\oP

(4.9)

(), (), (0, (5), 0w

On peut montrer par ailleurs que la loi d’état des gaz parfaits implique que
I’énergie interne du fluide ne dépend que de la température. On a ainsi :

Oe Oe de
(57), =0 (or), = (57), e
Par définition, on a de plus :

Le solveur CHARME calcule les capacités calorifiques a pression constante
comme des polyndémes de degré n de la température pour chaque espéce gazeuse

avec

conduisant & la capacité calorifique de mélange :

N n k
o) = > vyt (7). (113
i=1 0

k=

ol Tyey est une température de référence et af les coefficients issus d’une base
thermodynamique pour chaque espéce rappelés dans I’Annexe A.
On détermine dans un premier temps l’enthalpie massique par intégration :

R(TT) = h(Ty) + /T " c,(T)dT, (4.14)

).



CHAPITRE 4 - OUTILS NUMERIQUES DE RESOLUTION 103

puis I’énergie interne avec la relation :
e(T") = h(T?) — —= = h(T?) — rT". (4.15)
p

Il reste enfin & exprimer les dérivées partielles utilisées dans I’algorithme (en
oubliant la notation des valeurs moyennées) :

(), -om=om-o (), -0 (), -+ (), -

(4.16)
4.2.2 Meéthode des volumes finis et discrétisation des équations

Le systéme d’équations vectorielles régissant 1’évolution du fluide établi dans la
partie 2.1.2 prend la forme suivante :

aacvaVFc—VFdJrS (4.17)

La méthode des volumes finis consiste & intégrer ces équations sur le volume
Vi, de chaque cellule K; du maillage, ce qui donne :

[ Geave[[[ vpav=[[[ Grwavs[[[ sav. @
VK, VK, Vk, Vi,

En utilisant le théoréme de Green-Ostrogradski et en notant n la normale en
chaque point de la surface Sk, de la cellule, on obtient :

///V dV+//S F..ndS = /S FdndS+//V S,dV, (4.19)

Le solveur CHARME utilise 'approche "cell-center" qui consiste a évaluer les
variables et termes sources aux centres des cellules. Ainsi, pour toute variable
A on affecte a la cellule K; la valeur A;, égale a la valeur de A au barycentre
de la cellule que 'on approxime par :

all
~ AdV. 4.20
Vil M (4:20)

En notant V(i) I'ensemble des cellules voisines de K; et S;; la frontiére de
normale n;; entre les cellules K; et Kj, on peut approximer le terme de flux
associé & un vecteur A par :

/ A.ndS = Z / A. nzgds — Z |Sij|¢A(Ki7Kj7nij)7 (421)
SK; Kjev(i K€V (i)

ou ¢4 désigne la fonction de flux numérique associée au vecteur flux A qui
permet une approximation de l'intégrale du flux sur une face.
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En utilisant ’ensemble de ces notations et approximations, la discrétisation en
volumes finis du systéme d’équations du fluide s’écrit finalement :

8Q1+ Z

avec Q; et Sg (KZ) représentant respectivement les approximations des vecteurs
des variables conservées et des termes sources associés au gaz sur la cellule K;.
Afin de résoudre ce systéme d’équations, il reste & exposer les schémas de flux
utilisés pour évaluer les fonctions de flux ¢, et ¢g, ainsi qu’'a présenter les
schémas d’intégration temporelle utilisés.

KuKJ?nZJ) (de(Ki? Kj’ ni])] = Sg(Ki)7 (4'22)

4.2.3 Schémas de flux numeériques
4.2.3.1 Calcul des flux convectifs

On cherche a exprimer le flux numérique ¢r, (Qi, Qj,ni5). En omettant les
termes sources et les termes de diffusion, les équations de la phase gazeuse
deviennent entiérement équivalentes aux équations d’Euler. Il existe alors un
grand nombre de méthodes numériques pour évaluer ces flux convectifs issus
des équations d’Euler. Une présentation de ces différentes méthodes pourra
étre trouvée dans les ouvrages de Goncalves Da Silva [31] et Toro [132]. Afin de
simplifier la description des calculs, on se place ici dans un cas 1D monoespéce
pour approximer les flux convectifs. Le systéme des équations d’Euler étudié ici

devient :
0Q  O0F.(Q)
il %) 4.2
o Vo 0 (423)
avec
p pu
Qx,t)=1| pu , F.(Q(xz,t)) = pu? + P . (4.24)
pet pler + %)U

On a par ailleurs le vecteur U des variables d’état défini comme :

P
U,t)=| u |. (4.25)
P

La matrice jacobienne ?913 de ce systéme est diagonalisable et a pour valeur
propre :

AM=u—¢Cs, do=uet \g=u+cs, (4.26)

avec ¢ la vitesse du son définie par :

= (g];)s. (4.27)
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Si on note Ug et Ugq les états a gauche et a droite de la frontiere, on cherche
des solutions des équations d’Euler précédentes pour lesquelles les conditions
initiales sont discontinues, correspondant au probléme de Riemann :

Ug siz <0

Ugsiz>0 (4.28)

U(z,0) = {
Les solutions de ce probléme sont des combinaisons de trois types d’ondes, as-
sociées aux valeurs propres de la matrice jacobienne, qui peuvent étre :
- une onde de choc, ou U(z,t) est discontinue,
- une discontinuité de contact (toujours associée a la valeur propre Ay = u, ou
p est discontinue, P et w sont continues,
- une onde de raréfaction (ou faisceau de détente), ot U (x,t) est continue.
L’onde centrale est toujours une discontinuité de contact, les deux autres, a
gauche et a droite, sont soit une onde de choc soit une onde de raréfaction. Ces

3 ondes séparent alors 4 états constants dans 'espace (x,t), Ug, Ug, Uq et Ug,
représentés sur la figure 4.1.

>
X

FIGURE 4.1 — Structure de la solution du probléme de Riemann 1D dans [’espace
(z,1)

Dans la zone centrale, la continuité de P et u et la discontinuité de p impliquent
que pour résoudre le probléme de Riemann, il est nécessaire de déterminer
quatre variables pour les états Ug et Ugq : u, ﬁ, Py €t pa.

Il existe alors de nombreux schémas numériques pour résoudre les équations
d’Euler, de maniére exacte ou approchée, qui doivent satisfaire les propriétés
de stabilité, de convergence et de consistance. Parmi les plus utilisés on trouve :
- les schémas centrés avec dissipation artificielle introduits par Jameson et al.
[67],
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- les schémas décentrés a décomposition de flux (ou Flux Vector Splitting,
FVS), développés entre autres par Steger et Warming [121] et Van Leer [136],
qui reposent sur la décomposition du flux numérique suivant le signe des valeurs
propre de la matrice Jacobienne,

- les schémas décentrés de type Godunov (ou Flux Difference Splitting, FDS),
basés sur la résolution d’un probléme de Riemann exact ou approché, parmi
lesquels ont trouve la méthode de Godunov [51], le schéma de Roe [106], le
schéma HLL [58] ou encore le schéma HLLC [133],

- les schémas décentrés hybrides FVS/FDS (Liou [77]),

- les schémas ENO (Essentially Non-Oscillatory) développés par Harten et al.
[57].

Plusieurs schémas décentrés ont été implémentés dans le solveur CHARME
dont le schéma HLLC. Pour notre étude, nous avons retenu ce schéma pour
le calcul des flux convectifs de la phase gazeuse, car il est efficace pour traiter
les chocs dans les jets de part sa robustesse et sa précision. Celui-ci fait ’objet
d’une description détaillée dans le paragraphe suivant.

Schéma HLLC

Le schéma HLLC de Toro [133] est basé sur la résolution approchée d'un pro-
bléme de Riemann exact. On présente ici une des variantes possibles du schéma
HLLC dans le cas 1D monoespéce par souci de simplicité de présentation. La
généralisation au cas multi-dimensionnel et multi-espéce ne présente pas de dif-
ficultés supplémentaires.

Dans ce schéma, on considére trois ondes de vitesses respectives Vj, V et Vi
délimitant les quatre états : Uy, fj_;, l//:; et Ug. Les vitesses des ondes sont
calculées & partir des moyennes de Roe de la vitesse u et de la vitesse du son
¢s (|43]) définies par :

V/Pglhg + /PdUd
VPg T /Pd ’

U=

(4.29)

&=F-1) (ﬁ - f) , (4.30)

ol 7 et h représentent les moyennes de Roe du coefficient isentropique et de
I'enthalpie totale. Les vitesses des ondes V; et V; sont alors définies par :

V, = @i—
Vd:ﬁ—{—

La vitesse de I'onde intermédiaire V est, elle, calculée, en utilisant la continuité
de pression (|133]), avec I’expression :

> &

z (4.31)

o

V= Py + Py + pgug(Vy — ug) — paua(Va — Ud)'
pg(Vy — ug) — pa(Va — ua)

(4.32)
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Selon la valeur de ces trois vitesses, le flux convectif est alors définie par :

F(Qy) i Vy >0,
(ZSgLLC: EgSiYg<O<V
Fgs1V<0<Vy
F(Qa) si Vg <0

(4.33)

ou F(Qg) et F(Qgq) désignent les flux convectifs calculés a partir des états a
gauche et droite de la frontiére et les flux F; et F'; sont calculés en appliquant
les relations de Rankine-Hugoniot comme :

Fy=F(Qq) + Vy(Qg — Q) _ (4.34)
Fy=F(Qa)+ Va(Qa — Qa)

Les états intermédiaires @:, et @1 peuvent étre formulés en utilisant la conti-
nuité de la vitesse et de la pression comme :

A _ VuQy—F(Qg)+P,D

g V-V
G, — ViQu-F(Qq)+FiD (4.35)
d Vg—V
avec
P, & 0
Fo =Lyt po(Vy = ug)(V — o) et D= 1|. (436
Pd:Pd+pd(Vd—ud)(V—ud) ‘7

Dans les expressions 4.33, la fonction de flux convectif ¢, prend comme argu-
ments les états Qg et Qg de part et d’autre de la frontiére. Dans le cas d'une
discrétisation spatiale a ’ordre 1, ces états correspondent aux états aux centres
des cellules adjacentes a la frontiére.

Pour diminuer la diffusion numérique, il est préférable d’utiliser une discrétisa-
tion spatiale d’ordre 2 qui consiste & interpoler les valeurs des états a gauche
et a droite de la frontiére a partir des valeurs aux centres des cellules pour cal-
culer les termes de flux. Différentes méthodes de discrétisation spatiale d’ordre
2 existent dans la littérature et dans le solveur CHARME. Pour notre étude
la méthode MUSCL multipente pour maillages non-structurés généraux, déve-
loppée dans les travaux de thése de Le Touze [73| et inspirée des travaux de
Buffard et Clain [15], a été utilisée pour 'interpolation spatiale des grandeurs
conservatives de la phase fluide. Cette méthode a été également utilisée pour
le traitement de la phase dispersée (cf. section 4.3).

4.2.3.2 Calcul des flux de diffusion

Comme présenté au chapitre 2, les flux de diffusion d’espéce, de quantité de
mouvement et d’énergie sont des fonctions des gradients des variables d’état et
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des coefficients de transport (diffusivité, viscosité, conductivité thermique) et
également des variables d’états. Ainsi, la dépendance des flux de diffusion peut
s’écrire :

Fp = Fp(U,VU) (4.37)

Pour calculer les flux de diffusion & I'interface de deux cellules K; et K, on
utilise alors une interpolation de U et VU au centre de l'interface S;; pondérée
par les distances aux centres de mailles. La fonction de flux numérique ¢p,
permettant I’approximation des flux de diffusion est ainsi définie comme :

¢p = Fp (U;j,(VU)ij) , (4.38)

ou Ujj; et (VU);; désignent les interpolations des vecteurs des variables d’état
et de leurs gradients tels que :

Uy = F(U,Uj) (4.39)

(VU);; = Fv(U;,U;,(VU);, (VU);) (4.40)

Les différentes fonctions d’interpolation utilisés par le solveur CHARME pour

évaluer les variables d’états et leurs gradients aux centres des mailles sont pré-

sentées dans les travaux de thése de Leterrier [74], que le lecteur est invité a
consulter pour plus de détails.

4.2.4 Méthodes d’intégration temporelle

Le but de cette section est de présenter les différentes stratégies d’intégration
temporelle qui permettent de passer des états a l'instant t” aux états a l'ins-
tant t"*1 & partir des schémas numériques décrits précédemment. Différentes
approches peuvent étre utilisées, soit une approche globale de ’ensemble du
systéme d’équations, soit une intégration de type "splitting" qui découple les
phénomeénes de transport et les termes sources. C’est cette derniére qui a été
choisie pour la résolution du couplage entre la phase gazeuse et la phase dis-
persée.

4.2.4.1 Splitting des opérateurs

La méthode de splitting consiste & diviser le systéme d’équations global en
plusieurs sous-systémes associés a différents phénomeénes physiques. Ces sous-
systémes sont alors intégrés successivement a partir de méthodes numériques
exposées par la suite. Cette méthode peut introduire une erreur de découplage
entre les différents phénoménes physiques, cependant, si le pas de temps de split-
ting est suffisamment petit devant les temps caractéristiques du probléme, cette
erreur devient négligeable. Le découplage des opérateurs présente ’avantage
d’étre généralement plus robuste que 'intégration globale et de permettre d’uti-
liser différentes méthodes d’intégration temporelle pour chaque sous-systéme,
ce qui permet d’améliorer les temps de calcul.
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Suivant cette méthode, le systéme d’équations de la phase gazeuse (4.17) est
décomposé en deux sous-systémes, un premier propre au gaz regroupant les
termes de transport (flux de diffusion et convectifs) et les termes sources ra-
diatifs, et un second regroupant les termes sources de couplage avec la phase
dispersée. On note J7, et Hs, les opérateurs d’intégration associés a ces deux
sous-systemes :

0 )
8—? +V(F—Fy) =89, et 7? — 590, (4.41)
T, s

g g

ou Sfad et Slgjaﬁ désignent respectivement les vecteurs associés aux termes
sources radiatifs et aux termes sources dus a l'interaction gaz/particules.

Il existe différentes méthodes de splitting pour l'intégration des opérateurs,
les plus couramment utilisées étant le schéma de Lie et le schéma de Strang.
Dans le schéma de Lie (Trotter [135]), on applique 'opérateur de couplage, via
les termes sources, une seule fois aprés I'opérateur de transport sur un pas de
temps. Pour le schéma de Strang [122], on applique une premiére fois 'opérateur
de couplage sur un autre demi-pas de temps avant 'opérateur de transport, puis
on réapplique 'opérateur de couplage sur un demi pas de temps. On peut ainsi

représenter 'intégration temporelle du schéma de Lie sous la forme :
n+1l __ At At n
Q= o Q) (4.42)

ou l'exposant At désigne le pas de temps d’intégration utilisé pour chaque
opérateur. De la méme maniére, le schéma de Strang prend la forme :

o o @) as

Pour nos simulations numériques, nous avons utilisé le schéma de Lie qui s’avére
suffisant dans la mesure ot nous cherchons des solutions stationnaires et que la
rétroaction des termes sources est relativement faible par rapport aux termes
de convection.

4.2.4.2 Schémas d’avancement en temps

Cette section présente de maniére générale les principaux schémas d’avance-
ment en temps disponibles dans CHARME pour les différents opérateurs d’in-
tégration. Il existe de nombreux schémas d’avancement en temps, implicites
ou explicites, pour la résolution des systémes d’équations aux dérivées par-
tielles. De par la discrétisation spatiale présentée précédemment, ces systémes
deviennent des systémes d’équations aux dérivées ordinaires ayant pour seule
variable la variable temporelle. Une présentation exhaustive des différents sché-
mas d’avancement peut étre trouvée dans 'ouvrage de Butcher [20]. La plupart
de ces schémas peuvent s’exprimer suivant les méthodes itératives de Runge-
Kutta, soit par des méthodes & un pas (une seule intégration temporelle), soit
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a plusieurs étapes d’intégration (utilisant par exemple les variables d’état a t"
et t"71).

Le systéme d’équations aux dérivées ordinaires peut s’écrire de maniére géné-
rale :

e
o= FlQ), (4.44)

avec @ qui représente le vecteur des variables conservées et F' [Q] le second
membre, aussi appelé équation fonctionnelle, qui contient tous les termes sans
dérivée temporelle (flux, termes sources). De plus les équations de la physique
étant invariables en temps, ces équations sont régies par des équations diffé-
rentielles autonomes et ainsi I’équation fonctionnelle ne dépend pas du temps.
Les méthodes itératives de Runge-Kutta regroupent un ensemble de méthodes
permettant de résoudre des équations différentielles ordinaires de maniére ité-
rative & partir d’'une condition initiale.

De maniére générale, la résolution numérique d’un systéme d’équations diffé-
rentielles autonomes a 1’aide d’une méthode de Runge-Kutta & plusieurs étapes
peut s’écrire :

n+l _ n S
AQ = % = z;sz(Qz)’ (4~45)

ou AQ désigne la variation du vecteur @ sur un pas de temps At, s correspond
au nombre d’étapes de la méthode et @Q; désigne une valeur intermédiaire du
vecteur Q définie par :

Q;=Q"+At> a;F(Q)), 1<i<s. (4.46)

Jj=1

Une méthode de Runge-Kutta est ainsi caractérisée par le nombre d’étapes s
et ses coefficients a;; et b; que 'on représente généralement sous la forme d’un
tableau appelé tableau de Butcher [20] :

C1 ail ai2 T als
Cc2 a1 a22 e azs
Cs | Qs1 As2 +  QOss

bl b2 e bS

avec les coefficients ¢; définis par :

C; = Z Qg (4.47)
j=1
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La matrice des coefficients (a;;) est appelée matrice de Runge-Kutta et les coef-
ficients b; et c; désignent respectivement les poids et les noeuds de la méthode.
On présente par la suite certains exemples classiques des méthodes de Runge-
Kutta.

f-schémas a une étape

Ces schémas correspondent a une famille de schémas a une seule étape (s = 1)
caractérisés par le parameétre 6 et pour lequel 'avancement en temps est décrit
par :

AQ =F [0Q"™ + (1 -0)Q"] . (4.48)
La méthode d’Euler explicite d’ordre 1 correspond & =0, on a ainsi :
AQ =F[Q"]. (4.49)

La valeur 8 = 1 correspond quant & elle & la méthode d’Euler implicite d’ordre
1:

AQ=F[Q"]. (4.50)

Enfin, pour § = 1/2, il s’agit de la méthode de Gauss-Legendre d’ordre 2 avec :

n n+1
W] ) (4.51)

sa-r[2
f-schémas explicites a4 deux étapes
Ces schémas correspondent & une famille de schémas explicites d’ordre 2 ca-
ractérisés par le paramétre 6 (la matrice de Runge-Kutta étant triangulaire
inférieure pour les méthodes explicites). L’expression du schéma d’avancement
en temps prend alors la forme :

AQ = (1 - 210) FlQ" + 2—101!F Q" + At OF(QM)]. (4.52)

Parmi ces schémas on trouve la méthode de Heun pour 6 = 1 et la méthode de
Runge-Kutta d’ordre 2, aussi appelée RK2, pour 6=1/2.

Les schémas explicites présentent ’avantage d’étre simples a mettre en ceuvre
et généralement plus rapides en temps de calcul par rapport aux schémas im-
plicites. Cependant pour assurer leur stabilité, il est nécessaire de respecter un
critére de type CFL (Courant-Friedrichs-Lewy). Le nombre CFL C' est défini
par :

At
C=(lu]+ CS)E, (4.53)
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ou Az désigne le pas d’espace du maillage. Le nombre C ne doit pas dépasser
une valeur maximale C,,4, associée a la limite de stabilité de chaque schéma
(Cimaz est par exemple de 'ordre de 0,5 pour le schéma RK2). Cette contrainte
de stabilité nécessite d’utiliser des pas de temps généralement faible et pousse
alors & utiliser des schémas implicites pour le traitement des jets & haute alti-
tude ot les vitesse sont trés élevées.

Schémas implicites a deux étapes : RKI2
Ces schémas sont d’ordre 2 en temps et utilisent des méthodes implicites & deux
étapes caractérisées par un paramétre 6. Ils prennent la forme :

AQ=(1-0)F(Q)+(3+0) F@Q)+0[FQ"") - F(Q")

Q=Q"+ At [(1 —0)F(Q) + OF <@)} . (4.54)

La résolution des schémas implicites (Euler implicite d’ordre 1 et RKI2) néces-
site alors I'introduction de la matrice jacobienne J définie par :

J = gg (4.55)
En linéarisant le second membre on peut alors faire I’approximation :

F"H~F@Q")+J" (@ -Q"). (4.56)
Avec cette formulation le schéma d’Euler implicite linéarisé s’écrit alors :

(I —AtJ")AQ = F(Q"), (4.57)

ou I désigne la matrice identité. De la méme maniére, les schémas RKI2 linéa-
risés prennent la forme :

{ (I -0AtJ™")AQ = F(Q™) (4.58)

(I 0AtI") AQ = (1 - 6) F (@) + (4 +0) F(Q")

Le systéme d’équations linéaires est ensuite résolu en utilisant une méthode
itérative GMRES [110].

Dans le cadre de la la simulation numérique des jets & haute altitude, le schéma
Euler implicite d’ordre 1 a été retenu pour l'intégration des termes de transport
de la phase fluide (opérateur #7,), I'utilisation de schémas explicites étant trop
contraignant en termes de pas de temps pour respecter le critére de stabilité.
Pour l'intégration des termes sources de couplage avec la phase dispersée, nous
avons utilisé le schéma d’Euler explicite avec une sous-intégration en temps
(deux intégrations successives sur un pas de temps At/2).
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4.3 Résolution de la phase dispersée avec le solveur
SPIREE

Tout comme le solveur CHARME, le solveur SPIREE utilise une méthode de
volumes finis avec une approche "Cell-center" pour résoudre les équations de
la phase dispersée.

Les méthodes numériques employées sont ainsi semblables & celles présentées
dans la section précédente. On reprendra succinctement dans cette section les
méthodes similaires en développant les différences notables entre les deux sol-
veurs notamment au niveau des schémas de flux convectifs.

4.3.1 Discrétisation des équations de la phase dispersée via la
méthode de volumes finis

Le systéme d’équations vectorielles régissant I’évolution des classes de particules
présenté dans la section 2.2.2 prend la forme :

aQ*)
ot

En reprenant le formalisme utilisé dans la section 4.2.2, la discrétisation en
volumes finis du systéme d’équations associé & une classe de particules devient :

+V.F® = gk 1<k<N, (4.59)

Q(k)

(K, Kj,mi) = S®(K;), (4.60)

F(’c

k . . . . .
avec Qg ) et S représentant respectivement les approximations des variables
conservées et des termes sources associés a la classe de particules k et ¢ ) la
c

fonction de flux numérique associé au vecteur flux convectif F c(k).

4.3.2 Schémas de flux numériques

Dans le cas de la phase dispersée, il n’y a pas de flux de diffusion contrairement
a la phase fluide, il s’agit ainsi uniquement de trouver une expression du flux
numérique pour approximer les flux convectifs. Le probléme & résoudre est alors
identique a celui de la dynamique des gaz si ce n’est qu'il ne fait pas intervenir
de termes de pression. Ceci implique que la matrice jacobienne 8Fc(k) / 0Q*) ne
posséde qu’une seule valeur propre de multiplicité 3, la vitesse des particules.
On se retrouve alors avec un systéme faiblement hyperbolique. La conséquence
de I'absence de termes de pression se traduit par la possibilité d’avoir des zones
ou il y a accumulation de particules ou au contraire des zones de création de
vide. On présente dans le paragraphe suivant le schéma de flux de type Godu-
nov [51] utilisé pour notre étude qui résoud le probléme de Riemann de maniére
exacte.
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Tout comme dans la section 4.2.3.1, on présentera ici la résolution du systéme
sur une dimension en omettant les termes sources. Le systéme vectoriel d’équa-
tions s’écrit alors :

aQ*) N OF®)

— 4.61
ot Ox ’ (4.61)

avec
F®) — Q) (4.62)

ott v®) est la vitesse des particules de classe k. Il s’agit alors & nouveau de
résoudre un probléme de Riemann avec une condition initiale discontinue du

type :

(k)

stx >0

On notera par la suite vy et vq, la vitesse des particules respectivement a gauche
et a droite de Iinterface. On a alors plusieurs configurations différentes :

- vg > vg > 0 ouwvg > vy > 0, les particules venant de la gauche franchissant
I'interface. Le flux numérique est alors donné par :

550 (QP. QL) = FO(QM) = 0,QP. (4.69)

- Vg < vg < 0ouwvg < vy <0, les particules venant de la droite franchissant
I'interface. Le flux numérique est alors donné par :

6o (@, Q%) = FP QYY) = vaQP. (4.65)

-vg < 0etvg >0,ilya création d'une zone de vide, les particules s’éloignant
de linterface. Le flux numérique est alors considéré comme nulle :

6o (@, Q) = (4.66)

- vy > 0 et vg <0, les particules s’accumulent a l'interface, il est alors difficile
d’évaluer le flux des particules qui traversent cette derniére. Une solution pos-
sible utilisée par le solveur SPIREE est de considérer le flux numérique comme
la somme des flux gauche et droite :

050 (QF, Q) = 1,QF) + 1aQ. (4.67)

Les termes de flux sont ici évalués & l'ordre 1 en espace. Comme évoqué dans
la section 4.2.3 on utilise pour notre étude la méthode MUSCL d’ordre 2 qui
permet une interpolation des états Qék) et ink) au centre des interfaces du
maillage.
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4.3.3 Meéthodes d’intégration temporelle

Tout comme pour la phase gazeuse, le splitting de Lie est utilisé pour la phase
dispersée pour découpler les phénoménes de transport et les phénomeénes asso-
ciés au couplage avec la phase gazeuse et le rayonnement. Le systéme d’équa-
tions est décomposé en deux sous-systémes, propres au transport et aux termes
sources associés respectivement aux opérateurs %p et ,%’fgp :

aQ*) Q™)
= 4 V.(F®R) =0 t = s 4,
5 + V.(F.™) e 5 S (4.68)
M, Hs,,
Le schéma d’intégration temporelle prend alors la forme :
k
QY = 5! [%Tﬁt (Q,(f))} : (4.69)

les intégrations associées a l'opérateur 5, et l'opérateur s, pour le gaz,
étant effectuées en méme temps. Le schéma d’Euler explicite est utilisé pour
I'intégration des termes sources avec une sous-intégration en temps (2 intégra-
tions successives avec un pas de temps At/2 comme pour le gaz). Pour l'inté-
gration des termes de transport, on utilise la méthode Runge-Kutta d’ordre 2
(RK2), #-schémas explicites a deux étapes pour lequel §=1/2 présenté dans la
section 4.2.4.2, les conditions de stabilité étant beaucoup moins contraignantes
que pour le gaz (pas d’accoustique).

4.4 Reésolution du rayonnement avec le solveur ASTRE

Dans cette section on présente la méthode de résolution du transfert radiatif
avec le solveur ASTRE utilisant une approche de Monte Carlo pour évaluer les
puissances et les flux radiatifs au sein des jets & haute altitude.

Apreés une bréve justification de 'emploi d’'une méthode de Monte Carlo pour
la simulation du rayonnement, on exposera les principes généraux de l'algo-
rithme, puis les méthodes utilisées pour permettre le traitement de la diffusion
du rayonnement par les particules ainsi que I’emploi des modéles MSBE pour
traiter le rayonnement des gaz. Ensuite on exposera la méthode de "splitting"
des puissances radiatives développée dans le cadre de cette thése afin d’obtenir
les puissances associées a chaque espéce absorbante (gaz ou classe de particules)
ainsi que l'algorithme réciproque mis en ceuvre pour permettre 'utilisation de
I’approximation de Lindquist-Simmons. Enfin, la derniére section fera 'objet
de comparaisons entre les résultats du code ASTRE et les résultats obtenus par
la méthode de lancer de rayons sur des cas murs plans représentatifs des jets a
haute altitude dans une optique de validation de I'implémentation des modéles.
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4.4.1 Justification de 'utilisation de approche de Monte Carlo

De nombreuses méthodes ont été développées dans le but de calculer le trans-
fert radiatif pour un grand nombre d’applications. Parmi les plus utilisées, on
trouve les méthodes de lancer de rayons |78, 137|, la méthode des zones [63],
la méthode des ordonnées discrétes [48, 49|, la méthode des volumes finis [97,
24], la méthode des harmoniques sphériques (P,,) [100] et la méthode de Monte
Carlo [65, 141]. Pour plus d’informations sur les différents principes de ces mé-
thodes, le lecteur est invité a consulter des ouvrages généraux sur le transfert
radiatif tels que ceux de Brewster [14] ou Modest [85].

Pour notre étude, nous avons choisi d’utiliser ’approche de Monte Carlo. La
premiére raison est que la méthode de Monte Carlo (solveur ASTRE) fait par-
tie des deux méthodes de résolution du transfert radiatif, avec la méthode des
ordonnées discrétes (solveur REA), implantés dans la plateforme CEDRE. Elle
fait donc partie de 'environnement CEDRE et & déja été utilisée de maniére
couplée avec les solveurs CHARME et SPIREE. La méthode de Monte Carlo a
été préférée a la méthode des ordonnées discrétes dans la mesure ou elle permet
de traiter plus facilement des géométries et des transferts radiatifs complexes
(en particulier la diffusion par les particules) et qu’elle permet de plus une ré-
solution de ’ETR formulée en transmittivité, nécessaire pour l'utilisation des
modéles MSBE de rayonnement des gaz exposés dans la section 3.2.2. Enfin
une derniére raison est que la parallélisation de ces méthodes, par trajectoires
optiques, est simple & réaliser tout en conservant une trés bonne scalabilité.

4.4.2 Principes de la méthode de Monte Carlo

Le solveur ASTRE est un code de transfert radiatif 3D utilisant une approche
de Monte Carlo. Il a été développé initialement dans le cadre de la thése de
Tessé [131]. Les méthodes de Monte Carlo sont des méthodes statistiques per-
mettant le calcul d’intégrales multiples. Dans le cadre du transfert radiatif, ces
méthodes sont particuliérement adaptées puisqu’il nécessite des calculs d’inté-
grales multiples sur le nombre d’onde, les directions et 1’espace.

Le principe général de la méthode de Monte Carlo développée dans ASTRE
est de diviser la puissance radiative émise en chaque point du milieu en petits
paquets d’énergie appelés par la suite photons numériques. Pour chaque photon
numérique, un chemin optique (rayon) est simulé ainsi que son interaction avec
la matiére (transmission, absorption, diffusion et réflexion). Afin de prendre en
compte ces phénoménes d’interaction de maniére statistique, chaque chemin op-
tique est caractérisé par un point de départ, un point spectral et une direction
tirés de maniére aléatoire suivant des fonctions de distribution de probabili-
tés (PDF) correctement choisies. Le phénoméne de diffusion, qui engendre un
changement de direction, peut lui aussi étre pris en compte de maniére statis-
tique et sera abordé dans la section 4.4.4. Les puissances radiatives volumiques
et flux radiatifs surfaciques sont ensuite calculés en sommant les contributions
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radiatives de chaque photon numérique dans chaque élément du maillage. Nous
détaillons par la suite les différentes étapes de 1'algorithme de Monte Carlo.

La premiére étape de la méthode consiste & distribuer et définir les caracté-
ristiques des photons numériques. Pour cela, on calcule d’abord, de maniére
déterministe, la puissance totale émise Pey,;(7) en chaque élément du maillage
1. Pour un élément de volume, cette puissance est calculée suivant la relation :

o Ne o
Parii) = 47V; [ oo =42y [T wiLYTde, (010
0 — Jo
7j=1
ou V; désigne le volume de la cellule ¢ et 7,(i) le coefficient d’émission de la
cellule ¢ au nombre d’onde o. Ce coefficient d’émission est calculé comme la
somme sur chaque espéce émissive j (gaz ou classe de particules) du produit
du coefficient d’absorption x% (i) avec la fonction de Planck au nombre d’onde

o et a la température sz de I'espéce j. Notons que l'on peut facilement calculer

. . N ] . N . , . < .
la contribution de chaque espéce, PJ .(7), a la puissance totale émise a partir
de l'expression précédente. Pour un élément de surface la puissance émise est

calculée de la maniére suivante :
emz =mS; / LO Tz)d (471)

o S; désigne la surface de I'élément i, €,(7) I'émissivité supposée isotrope de
cet élément de surface et T; sa température.

Ensuite, le nombre de photons numériques (appelés aussi tirs) partant de chaque
élément peut étre déterminé de deux maniéres différentes. Si 'on note Ny, le
nombre total de tirs, le nombre de tirs IV; sur chaque élément ¢ peut étre soit
réparti de maniére uniforme entre tous les éléments du maillage de telle sorte
que N; = Ny /Nep, ott N désigne le nombre total d’éléments, soit étre réparti
de maniére non-uniforme au prorata de I’émission suivant la relation :

Pemz( )
Zf’yil Pemi(i')

Dépendant de 'application, la deuxiéme méthode s’avére, le plus souvent, plus
rapide pour accélérer la convergence du calcul puisqu’elle permet de donner
plus d’importance aux zones fortement émissives.

Dans un deuxiéme temps, pour chaque élément 7, les IV; tirs sont effectués,
chaque tir étant caractérisé par un point de départ, une direction initiale de
propagation, un nombre d’onde et une puissance émise, de la maniére suivante :
- Le point d’émission FE est positionné de maniére aléatoire au sein de I’élément
1 suivant une distribution uniforme.

- La direction du chemin optique, caractérisée par deux angles 6 (zénith) et
¢ (azimuth), est tirée de maniére aléatoire suivant une distribution respectant

N; = Ny (4.72)
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I’isotropie de ’émission. Pour un élément de volume, ces angles sont définis par
rapport a un axe fixe du repére et calculés avec les expressions :

0 = arccos(1 — 2Ry) et ¢ =27 R, (4.73)

ou Ry et Ry sont des nombres générés aléatoirement de fagon uniforme dans
I'intervalle [0,1]. Pour les éléments de surface supposés émettre de maniére
isotrope, ils sont calculés comme :

6 = arccos(v/ R1) et ¢ =21 Ry, (4.74)

avec 6 = 0 correspondant & un tir émis suivant la normale a la paroi.

- La puissance émise pour chaque tir est constante, égale & Pep;(i)/N; afin de
conserver 1’émission totale de I’élément.

- Le nombre d’onde o, affecté a un tir est quant a lui déterminé de maniére
aléatoire suivant une PDF liée & ’émission spectrale de ’élément i. Pour ce
faire on utilise la PDF P;(o) définie par

Ne (1)do
Po)do = 22— 4.75
(0)do T, (o (4.75)
pour un élément de volume et par
o (1) LO(T?
Po)do = e WEe(T)do (4.76)
Jo© €o (i) LY(T)do

pour un élément de surface. Cette PDF permet ainsi de formuler le paramétre
R, :

R, = /0 Pi(o)do. (4.77)

Le nombre d’onde o, est alors déterminé en tirant uniformément R, sur 'in-
tervalle [0, 1] et en inversant la relation 4.77.

A partir de ces paramétres, on construit depuis le point d’émission E, le chemin
optique correspondant. La puissance émise par chaque tir est alors susceptible,
le long du chemin optique, d’étre absorbée, diffusée ou encore réfléchie par le
milieu. A chaque fois qu'un tir traverse un élément j, on calcule alors de ma-
niére déterministe la fraction de la puissance émise initiale absorbée par cet
élément. De par la réflexion du rayonnement par les parois et la diffusion de
celui-ci par le milieu, un méme rayon peut traverser plusieurs fois une méme
cellule. La figure 4.2 schématise le chemin optique d’un rayon indicé n émis
depuis un point E d’une cellule ¢ et traversant une cellule j.

Sur cette figure, les points A%, et A, désignent les points d’intersection du
rayon n avec la cellule j (en entrée et en sortie) pour le r passage du rayon a
travers la cellule. Par ailleurs, on note €4, ,, I’émissivité, pour le nombre d’onde

iéeme
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Réflexion 1

Diffusion

Reéflexion 2

Rayon n

FIGURE 4.2 — Schéma du chemin optique d’un rayon n

on, de la paroi associée a la p*®™€ réflexion du rayon n. Suivant ces notations,
la puissance déposée dans la cellule j lors du r*“"¢ passage du rayon n émis

depuis la cellule 7 au point E est calculée avec ’expression :

Pemi ? n n M
]\7'() [To'n (E - Aj,?‘—) — Ton (E - Aj7T+)] H(l_fan,p)y (478)
% p=1

Pabs(n7i7j7r) =

ou p, désigne le nombre de réflexions subies par le rayon n entre les points E et
A%, et 15, (B — A7, ) désigne la transmittivité du milieu le long du chemin
optique entre les points E et AZT_.

Afin de prendre en compte la premiére absorption par la cellule i du rayon
n, le point A;fr_ est simplement identifié au point d’émission E, la premiére
transmittivité apparaissant dans ’expression précédente étant égale a 1.

Par ailleurs, lors de la 7*™¢ rencontre du rayon n avec un élément de surface

7, la puissance absorbée par cet élément est égale a :

- Pemi(i) T
PabS(na BWE T) = %Tﬂn (E - A?,T)O‘On (.7) H(l - €0n7m)7 (4'79)
p=1
ol A;-‘T est le 71™¢ point d’intersection du rayon avec I’élément j et a, (5)

désigﬁe I’absorptivité de ’élément j.

Le rayon dépose ainsi une fraction de sa puissance initiale de cellule en cellule
(et aux surfaces) le long du chemin optique. Afin de limiter la longueur de ce
chemin optique, un critére d’extinction basé sur la puissance transportée par le
photon numeérique est appliqué. Une fois que cette puissance devient inférieure
& un certain seuil, la puissance restante est supposée entiérement absorbée par
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P’élément suivant.

Une fois que tous les rayons ont été émis pour tous les éléments du maillage,
c’est-a-dire que les Ny, tirs ont été effectués, on calcule la puissance radiative
volumique pour chaque cellule j en sommant les contributions de ’ensemble
des tirs suivant ’expression :

1 Ny N; Nf

Praa(j) = v, Z DN Paps(naing,r) | = Pemi(d) | (4.80)
i=1 n=1r=1

ot N désigne le nombre total de passages du rayon n par la cellule j. Le flux
surfacique d’un élément de surface j est calculé suivant la méme relation en
remplagant simplement V; par la surface S;. On peut par ailleurs obtenir les
grandeurs spectrales des puissances volumiques et les flux surfaciques a partir
des expressions précédentes en ne sommant que sur les contributions issues de
photons numériques caractérisés par le méme nombre d’onde.

Le code ASTRE est parallélisé sur le nombre de tirs, chaque processeur ef-
fectuant séparément un trés grand nombre de tirs. Ceci est facile & mettre en
ceuvre car les photons numériques et leurs trajectoires sont supposés indépen-
dants. La parallélisation permet d’obtenir des écarts types et une estimation de
Perreur statistique sur les grandeurs radiatives calculées par ASTRE.

La méthode décrite ci-dessus est une présentation générale de 'algorithme uti-
lisé, correspondant & une approche de Monte Carlo classique dite Forward Me-
thod (FM) [47, 85]. Elle ne décrit pas le traitement de la diffusion ni ne détaille
la méthode utilisée afin de pendre en compte 'aspect diphasique et les cor-
rélations spectrales. Par ailleurs 'utilisation de ’approximation de Lindquist-
Simmons requiert une approche dite Reverse Method (RM) [85, 131], utilisant le
principe de réciprocité, de part la construction des transmittivités. L’ensemble
de ces aspects fait I'objet des sections suivantes.

4.4.3 Implémentation des modéles radiatifs

Cette section présente la méthode utilisée pour prendre en compte les mo-
déles approchés de propriétés radiatives, présentés dans le chapitre 3, avec la
méthode de Monte Carlo présentée précédemment. Afin de simplifier la présen-
tation, on ne prendra pas en compte ici la diffusion du rayonnement par les
particules, celle-ci sera détaillée par la suite. Par ailleurs la méthode présentée
ci-dessous correspond & une méthode de Monte-Carlo classique (FM) et dans
ce cadre, seule 'approximation de Curti-Godson est applicable pour l'utilisa-
tion des modéles de bandes MSBE. La méthode utilisée pour 'utilisation de
I’approximation de Lindquist-Simmons sera présentée dans la section 4.4.6.

Comme introduit dans la section précédente, le principe de la méthode de Monte
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Carlo implantée dans ASTRE est de calculer pour chaque rayon émis depuis la
cellule 7 la part du rayonnement absorbé par un élément j. Le tirage du nombre
d’onde associé a chaque photon numérique s’appuie sur la discrétisation spec-
trale des modéles de propriétés radiatives des gaz et des particules décrites dans
les sections 3.2 et 3.3. En reprenant I’équation 3.113 et considérant ’origine du
rayon comme un point frontiére My, 'ETR moyennée sur une bande spectrale
et associée & une direction u s’écrit pour un milieu diphasique (sans diffusion) :

zAU(S7 u) = M07 H Tk SMQy (481)
Ne s
— Ao o7k
+ Z/ LY (Tx(s")) Tk (s, s) HT}C/ (s',8)ds’,
k=1" 5y K2k

ou k et k' représentent les indices associés aux N, espéces absorbantes (gaz et
. . . . —A

classes de particules), sy, I'abscisse du point frontiere My et L~ (M, u) la

luminance partante de My suivant la direction w associée a la bande spectrale

Ao.
Par ailleurs la puissance radiative P,.,4(M) en un point M quelconque est définie

par :
+o0 L
Proa(M / / [8 ] dQdo. (4.82)
47 S=S)\

En moyennenant cette expression sur chaque bande spectrale, la puissance ra-
diative spectrale PTAag associée a une bande spectrale Ao devient en utilisant
I’équation 4.81 :

Prad(M) = - /4 L MOv (H Tk s]ﬂo» > dQ
s=sum

Ap
N,
£ ne o |ombe
- / Z/ L0 () = | (s, s) T[] 727 (5, s) | ds’ 4o
4m s Js Os
k=1"5Mg k' £k st
A
Ne
— 47TZﬁkA”(sM (4.83)
k=1
En

Ici le terme Ej; représente la puissance émise en M, le terme A, représente
la part de la luminance émise au point frontiére My et absorbé en M et Ajs
représente la part du rayonnement émis par le milieu entre My et M, transmise
jusqu’au point M et absorbée en M. Cette expression ne fait pas intervenir
les réflexions possibles du rayonnement par les parois. En se placant dans le
cas de parois opaques & émission et absorption isotropes, la prise en compte de
ces réflexions revient alors simplement a multiplier les termes A, et A, par le

N, _ N L. s .
terme [[,2;(1— €,27), ot N, désigne le nombre de réflexions ayant eu lieu entre
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les points My et M dans le cas du terme A, ou bien le nombre de réflexions
entre les points d’abscisse s’ et le point My dans le cas du terme A,,. Afin de
ne pas alourdir les expressions, on considérera par la suite que les parois sont
des corps noirs ainsi on ne prendra pas en compte ces réflexions.

En intégrant cette expression sur ’ensemble des bandes du spectre, la puissance
radiative volumique en un point M prend la forme simple :

Prad(M) = Pabs(M) - Pemi(M)7 (4.84)

ol Paps(M) et Pepni (M) sont les puissances absorbée (termes A, et A,, intégrés
sur le spectre) et émise (terme Ej intégrés sur le spectre) au point M. Afin
de prendre en compte les corrélations spectrales du gaz, la transmission et
I’absorption du rayonnement par le gaz étant corrélées a 1’émission, la puissance
absorbée Ppps(M) est décomposée en trois parties :

- la puissance absorbée issue de ’émission du rayonnement par les frontiéres,
notee Pabs,lim(M)

- la puissance absorbée issue du rayonnement émis par le gaz, notée Py, o(M)
- les puissances absorbées issues du rayonnement émis par les différentes classes
k de tailles de particules, notée Py 1,(M).

En reprenant ’équation 4.83, on peut alors identifier ces puissances par les
expressions :

bandes Ao

Papsjim(M) == Y AU/ L% (Tagy) = (HTk ($Mo> ) ds?,
s=sps

(4.85)

° TAU I 0 aTiqu ’ T —Ao ./ /
Pab&g(M) = Z AU - Lo’ (T<S ))% 38' (S 78) Tk (S 78) dS an
8o s=s)g

bandes Ao

s Ao N,
Pas k(M) = > AU/ (‘/ RECTIY (Ték)(sl))% [H T/«AU(S’,S)l ds’) do.
o =SMm

bandes Ao P Mo

(4.87)

Dans les expressions précédentes, ?QAU fait référence a la transmittivité moyenne
du gaz sur la bande spectrale Ao calculée a I'aide des modéles MSBE avec
I'approximation de Curtis-Godson et présentée dans la section 3.2 et 727 la
transmittivité moyenne des particules de classe k.

En reprenant le formalisme général de la méthode de Monte Carlo, présenté
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dans la section 4.4.2, on présente ici la méthode utilisée pour calculer les puis-
sances radiatives volumiques et les flux radiatifs surfaciques avec l'utilisation
des modéles approchés. En ce qui concerne les premiéres étapes de la méthode,
c’est-a~dire la distribution du nombre de tirs sur chaque élément et le tirage
aléatoire des caractéristiques des tirs (point de départ, direction, nombre d’onde
et puissance émise), la méthodologie est identique a celle présentée précédem-
ment. Par ailleurs, lorsque 'on traite des rayons émis depuis un élément de
surface i la méthode est strictement identique puisque dans ce cas, il n’y a pas
de corrélation entre ’émission du rayonnement par la paroi et la transmission
et ’absorption de celui-ci par le milieu le long du chemin optique. La puissance
absorbée Pups 1im (1, 4, j, k) par un élément du maillage j est calculée alors sim-
plement en utilisant I’équation 4.78 moyennée sur la bande spectrale associée
au rayon.

Dans le cas ot le rayon est émis depuis une cellule i et absorbé par une cellule
7, il est nécessaire de calculer séparément la contribution & ’absorption de ce
qui a été émis en i par le gaz et de ce qui a été émis par les différentes classes
de particules. En effet, & cause des corrélations spectrales, le traitement du
rayonnement des gaz n’est pas le méme que celui des particules. Ainsi chaque
rayon n émis en un point E” et associé & une bande spectrale Ao posséde une
puissance initiale émise égale & Pep,;(7)/N;. On calcule dans un premier temps
la contribution P* .(n) de chaque espéce (gaz ou classe de particule) & cette

emt
émission. Celle-ci s’exprime alors suivant :

fAU*AO‘ . .
Pekmz( ): "f}c Lg (le) Pemi(l)
Np 7‘ Ao—— o . N )

Yoty Ly (Th) ‘

(4.88)

oll RZAU et T,ﬁ désignent respectivement le coefficient d’absorption moyenné sur
la bande Ao et la température de Iespéce k pour la cellule 1.

Ensuite, on calcule séparément les différentes contributions & 1’absorption. La
figure 4.3, qui reprend les notations de la figure 4.2 en occultant la représenta-
tion des réflexions et de la diffusion, représente le chemin optique d’un rayon n
émis en E™ par une cellule i et passant pour la ¢ fois par la cellule j.

En A%, A7 . Rayonn
; = } ' } >
N “'LT“H ; \_Y_)
Cellule i Cellule j

FIGURE 4.3 — Schéma du chemin optique d’un rayon n émis en E™

En utilisant I’équation 4.87 et en la discrétisant entre les abscisses s An et
sAn correspondant respectivement aux points d’entrée et de sortie du’ rayon
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n lors de son 7€ passage dans la cellule j, la puissance absorbée par la cellule
j de ce qui a été émis par les particules de classe k en ¢ par le rayon n peut

s’écrire suivant ’expression :

Paps(n,1,5,7) = Phyi( [H T (s, a1 H T (sEmssar )
k=1 k=1
(4.89)

De la méme maniére, en utilisant la discrétisation de 1’équation 4.86, la puis-
sance absorbée par la cellule j de ce qui a été émis par le gaz en ¢ par le rayon
n peut s’écrire suivant ’expression :

. p? i
Pabs,g(na iyj,7) = TZA(O. n) [< gs (8/7 sA? _)> H Tk’ 7(sgn, SA%

Ky s'=spn =1

07527
g (8 5a7,,) Hw sprysan )| (4.90)

SIZSEn k=1

ou N, correspond au nombre de classes de particules. Dans cette expression, le

b i . . L.
terme en g’s, permet de tenir compte du fait que I’émission du gaz est spec-
tralement corrélée avec sa transmission. Ce terme est alors calculé en utilisant
une discrétisation autour du point E™ comme représenté sur le figure 4.3, on
utilise alors I’approximation :
—A —A
Tg U(SE”’SA;? ) = Tg=% (sEn, 547 )

o ~ x ST (491
(SasAj7T):| 5S(En) ) ( 9 )

aTigAU
os’

S,ZSE’IL

ot 0s(E™) = sgn — sgn. Cette approximation est valable si le gaz est optique-
ment mince sur 1’élément de longueur ds(E™). Afin de pouvoir considérer cette
hypothése comme valide, la longueur ds(E™) est alors prise, pour notre cas,
égale 4 1075 m. Que ce soit pour la contribution des particules ou la contri-
bution des gaz, la prise en compte des multiples réflexions aux parois peut
étre faite en multipliant les expressions précédentes par le facteur de réflexion
I, (1 — &),

Flnalement, la puissance totale absorbée par une cellule j associée & un rayon
n émis en une cellule ¢ est obtenue en sommant I’ensemble des contributions a
I’absorption :

Pabs nalaja ZPabsk 77‘717]7 ) (492)

Pour calculer 'absorption par un élément de surface j, la procédure est alors
identique a celle utilisée pour un élément de volume (équations 4.89 et 4.90) si
ce n’est qu’au lieu d’avoir une différence de deux transmittivités on utilise le

)
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produit de la transmittivité du milieu avec ’absorptivité de 1’élément j pour la
bande spectrale Ao comme présenté dans 1’équation 4.79.

Une fois tous les rayons construits, la puissance radiative totale et le flux sur-
facique relatifs a chaque élément du maillage sont calculés en sommant les
contributions de I’ensemble des tirs au moyen de I’équation 4.80.

4.4.4 Prise en compte de la diffusion par les particules

L’extension aux milieux diffusants de la méthode de Monte Carlo utilisée par le
solveur ASTRE a été mise en ceuvre dans les travaux de thése de Lionel Tessé
[131]. Nous présentons dans cette section les principes de la méthode utilisée
pour prendre en compte la diffusion du rayonnement par les particules. Pour
plus de détails concernant les fondements théoriques de cette méthode ainsi que
sa validation, le lecteur est invité & se référer cette these.

Contrairement & l’absorption, traitée de maniére déterministe par le solveur
ASTRE, le phénomeéne de diffusion est traité de maniére stochastique. La dif-
fusion du rayonnement correspond simplement & un changement de direction
du rayon et n’implique pas de modification de I’énergie transportée par celui-ci.
Ainsi, le traitement de la diffusion consiste a déterminer un point le long du
chemin optique ou intervient ce changement de la direction du rayon. Pour ce
faire, en suivant le formalisme précédemment introduit, pour chaque rayon n,
associé & une bande spectrale Ao et émis en un point E™, une épaisseur optique
de diffusion F; est déterminée de la maniére suivante :

S$D
E; = / gZ‘f:t(s/)ds' = —In(Ry), (4.93)
SEn

ol ¢Po est le coefficient de diffusion globale des particules défini dans la section

3.3.2, sp correspond & l'abscisse curviligne le long du chemin optique du point
de diffusion D et Ry est un nombre aléatoire tiré uniformément dans I'intervalle
[0,1].

Ainsi si on note /; la distance parcourue par le rayon n dans chaque maille j qu’il
traverse, tant que la quantité Z]J\/il ggf:,? l; est inférieure a Ey le chemin optique
garde la direction initiale w (en prenant en compte les éventuels changements
de direction dus aux réflexions par les parois). Lorsque cette quantité devient
supérieure & E;, pour la M%™¢ maille traversée, alors le point de diffusion D
est positionné dans cette maille le long du chemin optique de telle maniére que,
si 'on note A%’T + le point de sortie du rayon dans la maille M (que I'on aurait
sans diffusion), suivant la direction w (cf figure 4.4), on a :

M _party

B Zj:l Sacli — Ea 194

—SD = part . ( : )
gAO’,M

8AT]’\‘4,T+

Les puissances absorbées par la maille avant le changement de direction en D
sont alors calculées de la méme maniére que celle présentée dans les sections
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précédentes en remplagant simplement le point de sortie du rayon AS\L/M 4 par
le point D.

FIGURE 4.4 — Changement de direction par diffusion du chemin optique le long d’un
rayon n

Une nouvelle direction est ensuite affectée au chemin optique, caractérisée par
deux angles 6,4, correspondant & ’angle entre u et le nouveau vecteur directeur
u’, et ¢q, défini par rapport aux axes du repére local (D, €], €}) associé au plan
I1; (plan passant par D et de vecteur normal u) et qui correspond a l’angle
entre e} et la projection de u’ sur le plan II;. Ces angles sont représentés
sur la figure 4.4. Si la diffusion est isotrope, ces angles sont déterminés de la
méme maniére que pour l'obtention de la direction initiale (équation 4.73). Si
le phénoméne de diffusion est anisotrope, comme c’est le cas dans notre étude,
alors c’est angles sont obtenus suivant les expressions suivantes :

¢q = 2w Ry, (4.95)

1 (b
3 / PR (0) sin(6)df = Ry, (4.96)
0

o Ry et Ry sont des nombres aléatoires tirés uniformément dans l'intervalle
[0,1]. Ces angles permettent de définir le nouveau vecteur directeur u’ du chemin
optique sur lequel est de nouveau appliqué I'algorithme permettant le calcul des
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puissances absorbées par le milieu. Une nouvelle épaisseur optique de diffusion
est également calculée pour le traitement de la suite du chemin optique et ce
processus est répété jusqu’a ce que la puissance transportée par le rayon soit
inférieure au critére de coupure.

4.4.5 "Splitting" des puissances radiatives

La méthodologie présentée dans la section 4.4.3 permet de calculer les puis-
sances radiatives volumiques en chaque cellule du maillage. Néanmoins, le ré-
sultat est une puissance globale pour ’ensemble des espéces absorbantes. Afin
de réaliser le couplage du rayonnement avec I’écoulement, il est nécessaire de
calculer les puissances radiatives associées au gaz et a chaque classe k de par-
ticules, notées respectivement PTga g €t Pffc)l dans les équations 2.9 et 2.29. Pour
ce faire une méthode de splitting des puissances a été développée.

Tout comme la puissance radiative globale, la puissance radiative associée & une
espéce k (gaz ou classe de particule) pour une cellule j, notée ici Pfa 4(7), peut
étre calculée comme la différence d’une puissance absorbée et d’une puissance
émise :

Pfad(j) = P(fbs(j) - Pekmz(]) (497)

La puissance émise PF . est alors calculée de maniére déterministe a partir de

emi
I’équation 4.70 :

- O’*A N
PELGy=4r Y K, LY (T})Ao. (4.98)
bandes Ao

Pour calculer la puissance absorbée bes, pour chaque rayon n passant par
une cellule j et émis par une cellule i, on calcule la fraction de la puissance
totale absorbée Pys(n, i, j,r) due a l'espéce k en se basant sur un rapport de
coefficients d’absorption équivalents. Suivant ce principe, la puissance absorbée
par une espéce k dans une cellule j issue du rayonnement émis par une espéce
k' (gaz ou classe de particules) depuis la cellule i est alors calculée comme :

—~Ao

J
k .o K .o

Pabs,k/ (n,i,4,m) = Ao Paps i (n,d,7,7), (4.99)

ZNe /‘ij

k=1"k

—~Ao
ol Hi correspond au coefficient d’absorption équivalent de ’espéce k pour la
cellule 7. Quand on veut calculer I'absorption du rayonnement associé a 1’émis-
sion d’une paroi, il suffit de remplacer Py, par Ppsim dans l'expression
précédente.

Lorsque ’espéce absorbante k correspond & une classe de particules, le coeffi-
—~Ao

cient d’absorption équivalent ﬁfc est égal au coefficient d’absorption moyen
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m{c sur la bande spectrale Ao compte tenu du caractére non corrélé de I’ab-

sorption dans ce cas.
—~Ao

Lorsque k correspond au gaz, le coefficient d’absorption équivalent k  se cal-
cule de deux maniéres différentes suivant que I'on traite de I’émission par les
particules ou des parois ou de ’émission par le gaz :

— Dans le cas ou le rayonnement est émis de maniére non corrélée par
une classe de particules ou des parois, on effectue une approximation
en considérant une décroissance exponentielle de la transmitivitté du
gaz au sein d’une cellule en affectant au gaz un coefficient d’absorption
équivalent, calculé a partir des transmittivités depuis le point d’émission
jusqu’a l'entrée et la sortie de la cellule. En reprenant les notations de la

figure 4.3, cette approximation revient a définir un coefficient d’absorp-
—~Ao

tion équivalent )  de telle maniére que I'on puisse exprimer la trans-
mittivité du gaz entre le point d’émission E™ et un point quelconque S™
de la cellule j comme :

—~Ao
T—Aa<sEn’ SS") — ngAa(sEn, SA?,r—)eXp <—/€?] (35'” — SA;L,r—)) (4.100)

A partir de I’équation précédente, le coefficient d’absorption équivalent
du gaz est alors calculé avec ’expression suivante :

0 g [E sy, )
K =In|— : SAn — SAn
g 732 (spn.sar ) o e

), (4.101)

— De maniére similaire et afin de respecter les corrélations entre 1’émission
et I’absorption du rayonnement par le gaz, on suppose une décroissance

exponentielle du terme 8?;6 au sein de la cellule. Ceci permet alors
d’évaluer la puissance absorbée par le gaz dans une cellule j issue du
rayonnement émis par le gaz dans la cellule i, en utilisant I’équation
4.99, en affectant au gaz le coefficient d’absorption équivalent défini par
I’expression suivante :

)

J JT*) /(SA;LH— SAn ),

K =—In
g —Ao —
T (SEn’SA?,rJr)_Tg

~Ao TT;A”(SEn,sA%i) — T2 (spn, san
A

27—

7(spn,san
(4.102)

Finalement on obtient la puissance totale absorbée par une espéce k dans une
cellule j en sommant sur I’ensemble des tirs la puissance absorbée issue de
chaque contribution (gaz, particules et faces limites, soit N, + 1 contributions)
ce qui donne en reprenant ’équation 4.80 :

N; J Ne+1
P

abs . ZZZ Z abs,k’ ?’L,Z,], ) : (4103)

i=1l n=1r=1 k’'=1
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4.4.6 Développement d’une méthode réciproque pour ’approxi-
mation de Lindquist-Simmons

Une méthode de Monte Carlo réciproque existait déja dans le solveur ASTRE,
cependant celle-ci permet uniquement de résoudre ’équation du transfert ra-
diatif formulée en coefficient d’absorption. Cette section présente alors une mé-
thode réciproque développée afin de résoudre 'ETR formulée en transmittivité
pour traiter le rayonnement des gaz avec les modéles MSBE, et plus particuliére-
ment afin de permettre 'utilisation de I’approximation de Lindquist-Simmons.
Comme évoqué dans la section 3.2, la transmittivité d’une colonne entre un
point d’émission s; et un point d’absorption s, peut étre calculée a partir
d’une largeur de raie noire équivalente qui s’exprime selon la formulation de
Lindquist-Simmons suivant :

Wi(s1,s2) 52 1 9W (s, s2)
e e (4.104)

S1

Le calcul de cette expression nécessite d’effectuer une intégration depuis le
point d’absorption so. Avec I’approche de Monte Carlo classique dite Forward,
ceci impliquerait alors, pour calculer la puissance absorbée par chaque maille
le long du chemin optique d’un rayon n émis en E”, de déterminer & chaque
fois de nouvelles intégrales entre le point E™ et les points d’intersection entrant
et sortant du rayon pour chaque cellule traversée. On notera que cela n’est
pas nécessaire lorsque 'on utilise 'approximation de Curtis-Godson puisque
les transmittivités sont calculées simplement & partir des paramétres EE /L et
E*D /1, intégrés depuis le point d’émission (voir équation 3.76 et 3.77). Ainsi l'uti-
lisation avec une approche Forward de I’approximation de Linquist -Simmons,
déja plus coiiteuse que celle de Curtis-Godson puisqu’elle nécessite une intégra-
tion supplémentaire, deviendrait encore plus cotiteuse en temps de calcul mais
aussi en place mémoire utilisée puisqu’il serait nécessaire de garder I’historique
des propriétés radiatives des gaz depuis le point d’émission du rayon.

Pour pallier ces difficultés de mise en ceuvre, une méthode de Monte Carlo
réciproque dite "Backward" a été développée dans le solveur ASTRE. Cette
méthode suit les mémes principes que la méthode Forward, c’est-a-dire que
I’on tire un trés grand nombre de rayons depuis chaque cellule suivant diffé-
rentes directions et différents nombres d’onde et que 'on calcule le transfert
radiatif le long de ces rayons, sauf que cette fois-ci le point de départ du rayon
correspond au point d’absorption et chaque cellule traversée par le rayon corres-
pond & une cellule émettrice. Pour ce faire, on utilise le principe de réciprocité
selon lequel, si I'on suppose les espéces rayonnantes a la méme température, la
fraction de la puissance émise par une cellule ¢ et absorbée par une cellule j
est égale a la fraction de la puissance émise par une cellule j et absorbée par la
cellule ¢ multipliée par le rapport des fonctions de Planck TQAJ (T%) /LigAg (T7)
(cf. [131]). Afin d'illustrer le principe de la méthode "Backward", celui-ci est
schématisé sur la figure 4.6.
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Dans le cas ou les différentes espéces ne sont pas & la méme température le
principe de réciprocité implique que la fraction de la puissance émise par une
espéce k' dans une cellule ¢ et absorbée par 'espéce k dans la cellule j est égale
a la fraction de la puissance émise par ’espéce k dans la cellule j et absorbée
par l'espéce k' dans la cellule ¢ multipliée par le rapport ngU (T%) /LT),AU(T,Z).
Ainsi en reprenant les notations introduites lors du splitting des puissances
absorbées (section 4.4.5) on obtient :

; v 9 (1j)
Pabs,k’(nviaja T) = Pabs,k(nvjviar)%' (4105)
Lo‘ (Tk)

Le principe de la méthode "Backward" est alors le suivant :

- Suivant chaque élément du maillage i, on calcule de maniére déterministe la
puissance émise mel(z) par chaque espéce k suivant ’équation 4.98 pour un
élément de volume et I’équation 4.71 pour un élément de surface.

- Depuis chaque élément ¢, on tire un nombre IN; de rayons dont les points
d’émission, les nombres d’ondes associés et les direction sont déterminés aléa-
toirement suivant des PDF adaptées.

- Pour chaque maille et élément de surface j traversé par un rayon n, on cal-
cule la fraction de la puissance émise par chaque espéce k dans 1’élément j et
absorbée par chaque espéce k' de la cellule i en utilisant la relation 4.105 et
les différentes méthodes présentées précédemment pour calculer les puissances
absorbées avec la méthode Forward. Les approximations de Lindquist-Simmons
ou de Curtis-Godson sont utilisées pour calculer les transmittivités du gaz le
long du chemin optique.

- Les puissances radiatives totales sont calculées en sommant les contributions
a I'absorption de ’ensemble des rayons.

Les figures 4.5 et 4.6 représentent de maniére simplifiée les principes respec-
tifs des méthodes de Monte Carlo Forward et Backward utilisées par le solveur
ASTRE. Dans les deux cas, on cherche a calculer la puissance absorbée par une
cellule j issue de la puissance émise dans une cellule q.

Dans le cas de la méthode classique Forward, représentée sur la figure 4.5,
chaque tir est associé & un point d’émission E positionné aléatoirement dans la
cellule ¢. Les points A;,_ et A;, correspondent alors aux points d’entrée et de
sortie du chemin optique dans la cellule j. La puissance absorbée par la cellule j
issue du rayonnement depuis le point E est calculée, & partir des équations 4.89
et 4.90, a 'aide des transmittivités 7 (sg,s4;, ) et Tx(sg,54,,,) associées a
chaque espéce radiative k (sans aborder ici la discrétisation autour du point E
utilisée pour I’émission du gaz, éq. 4.91). Les tramsmittivités du gaz sont alors
calculées avec 'approche de Curtis-Godson (cf. éq. 3.73, 3.61, 3.69, 3.71 et 3.59)
en incrémentant, de cellule en cellule, de i vers j, les paramétres moyennés sur
la colonne u*, E*D /L et E*D /L dont les expressions sont données par les équations
3.75, 3.76 et 3.77.
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Sens de construction de la transmittivité
et de progression de I'algorithme

> >
E A Aire “leminoase
I * i } i >
\ﬁ_) \_Y_}
Cellule i Cellule j
émettrice absorbante

FIGURE 4.5 — Principe de la méthode de Monte Carlo Forward

Pour la méthode Backward, représentée sur la figure 4.6, pour chaque tir on po-
sitionne de maniére aléatoire le point d’absorption A dans la cellule j. Les points
E;,_ et E; . correspondent alors aux bornes du chemin optique traversant la
cellule émettrice i. La puissance absorbée au point A issue du rayonnement émis
par la cellule 7 le long du chemin optique considéré est calculée en utilisant des
équations similaires aux équations 4.89 et 4.90 (détaillées par la suite) & partir
des valeurs des transmittivités 7 (sg, ., 54) et Tx(sEg, ., , 54) associées & chaque
espéce radiative k. Avec 'approximation de Curtis-Godson, les transmittivités
du gaz sont calculées, de la méme maniére qu’avec 'approche Forward, en in-
crémentant les paramétres moyens de j vers ¢. Lorsque I'on utilise 'approche
de Lindquist-Simmons, les transmittivités du gaz sont calculées & l'aide des
équations 3.73, 3.80 et 3.82, en utilisant des largeurs de raie noire équivalentes
qui s’expriment comme :

Wisg,,,, »sa) _/A 10W(s,54)
o B Os

ds, (4.106)
Ei,r+/—

que l'ont peut incrémenter de cellule en cellule, de j vers .

Sens de construction de la transmittivité
et de progression de I"algorithme

( “ Sens de parcours du
EJ',H Ei,r. chemin optique
1 1 —>n |
Cellule { Cellule j
émettrice absorbante

FIGURE 4.6 — Principe de la méthode de Monte Carlo Backward

Afin d’accélérer la convergence de ’algorithme avec la méthode réciproque, cer-
tains développements ont été réalisés, dans le solveur ASTRE, au niveau des
fonctions de distribution permettant de caractériser les tirs. Le premier dévelop-
pement concerne la distribution spatiale des tirs. En effet, avec la distribution
classique, on répartit les tirs au prorata de ’émission. En mode réciproque cette
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répartition ne permet pas de calculer efficacement ’absorption par une zone peu
émissive puisque peu de tirs lui sont affectés. Pour remédier a cela une nouvelle
loi de distribution a été mise en place prenant en compte a la fois le pouvoir
émissif (distribution classique) et la présence d’espéces radiatives dans les cel-
lules (sorte de distribution uniforme). Ainsi pour un nombre total de tirs Ny,
le nombre de tirs IV; affectés & un élément du maillage i est calculé comme :

_ 1 Peml(z) 1 5Z(Pemz)
- 5 Nel s/ + 5 Nel
Zi/:1 Pemi(i') Zilzl 0it (Pemi)

o ;(Pemi) désigne une fonction égale & 1 si Pe.p,; > 0 et nulle sinon, ce qui
permet de ne pas prendre en compte les éléments du maillage ou il n’y a pas
d’espéces rayonnantes. Cette distribution permet ainsi d’attribuer plus de tirs
aux cellules absorbantes.

Par ailleurs, en ce qui concerne le tirage du nombre d’onde associé & un rayon n
émis en 1, il s’avére moins judicieux de le déterminer aléatoirement en fonction
de I’émission spectrale dans la cellule i. En effet, comme c’est le cas dans les
jets, certaines zones peuvent émettre trés peu dans les gammes de nombre
d’onde ot beaucoup de rayonnement a été émis par d’autres zones trés émissives
(par exemple une zone froide n’émet pas dans les mémes gammes spectrales
qu’une zone trés chaude, de par le fonction de Planck, sans pour autant étre
transparente au rayonnement émis par cette derniére). Pour ces zones "froides",
une distribution spectrale suivant ’émission n’affecterait alors que peu de tirs
aux gammes spectrales ou une grande partie du rayonnement est émis par
les zones "chaudes". Pour pallier cela, on introduit une nouvelle fonction de
distribution qui prend en compte 1’émission spectrale totale de ’ensemble du

Niir, (4.107)

%

maillage, notée E™ et calculée pour chaque bande spectrale comme :
v Ao Ao—=A
— — —Ac——=Aco
EY = Y anVi ™"+ 3 wSpe LY (Ty) | Ao, (4.108)
i=1 =1

ou Ny et Ng désignent les nombres totaux d’éléments de volume et de surface

) —Ao | —7 . . L.
du maillage et 7* et €© correspondent respectivement au coefficient d’émission
et a I'émissivité des éléments 4 et i’ pour la bande Ac. On utilise alors une

.. —A .
PDF Q;(Ac) pondérée par I’émission spectrale globale E 7 et par le coefficient

d’absorption local k? 7 définie par :

EAUEAJ
Qi(Ac) = o (4.100)
Zbandes Ao’ K! E

La bande spectrale affectée a un tir est alors tirée aléatoirement en utilisant
cette PDF. La puissance initiale affectée & chaque tir n depuis un élément i
étant constante, égale & Pep;(1)/N;, cette loi de distribution introduit un biais
dans le tirage de la bande spectrale qu’il est nécessaire de corriger pour rester
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conservatif en termes de puissance émise. Il est ainsi nécessaire de modifier
I’expression 4.105, puisque 'on ne tire plus au prorata de I’émission. Pour la
méthode réciproque, avec cette distribution, on utilise alors la formule :

/
V@) R 4007
ngU(Tg) A%:/ Pi(Ad’)  Qi(Ao)

bes,k’(nvivjv’r) = bes,k(n’jziar) (4110)

ot P;(Ac) désigne la PDF au prorata de I’émission spectrale présentée dans
I’équation 4.75 utilisée ici pour des bandes spectrales.

En plus de permettre une mise en ocuvre plus efficace de I'approximation de
Lindquist-Simmons, ’approche réciproque développée peut étre utilisée pour
obtenir des informations dans des zones restreintes du domaine de calcul. Ceci
est vral pour les méthodes réciproques de maniére plus générale. En effet,
contrairement & ’approche classique ot il est nécessaire de lancer les rayons
depuis ’ensemble des endroits dont ’émission peut contribuer & I'absorption
d’une zone précise, avec la méthode "backward" il suffit de lancer ces rayons
uniquement depuis I’endroit d’intérét. Ceci peut étre avantageux pour accélérer
par exemple le calcul des flux radiatifs uniquement aux parois ou encore lorsque
I’on souhaite faire des comparaisons avec des données expérimentales issues de
capteurs.

4.4.7 Corrections apportées aux modéles de rayonnement des
gaz

Que ce soit avec l'approximation de Curtis-Godson ou avec I'approximation
de Lindquist-Simmons, certains comportements anormaux ont été observés sur
I’évolution de la transmittivité du gaz le long de certains chemins optiques. En
effet, pour certaines conditions thermophysiques et certaines fréquences on a pu
noter une croissance de la transmittivité du gaz et du terme en agjg le long du
chemin optique. Ce comportement non physique est en partie di & de grandes
variations du paramétre 3 le long du chemin optique [142]. Ceci entraine alors
une absorption négative de la part des cellules (assimilable & de ’émission), et
fausse par conséquent les résultats.

Afin de résoudre ce probléme, une limitation numérique a été ajoutée au modéle.
Lorsque la transmittivité du gaz croit entre les points d’entrée et de sortie d’une
cellule, c’est-a-dire que :

?QAU(SEn,SA;T+) > ﬁAU(SE",SA;fT7)7 (4.111)

I7gR . .
ou lorsque le terme en —4— croit, soit :

b o7
698’ (SI’SA?,M)] >[ ;S, (s',san ) , (4.112)
s'=sgn

7T ’
S =SgEn
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alors la cellule traversée n’est pas prise en compte pour le calcul du transfert
radiatif dii au gaz, ce qui revient & considérer le coefficient d’absorption du gaz
nul sur la cellule. La comparaison avec des calculs de transferts radiatifs effec-
tués & 'aide d’une modélisation raie par raie a pu montrer ’efficacité de cette
correction, qui apporte de la robustesse au calcul sans détériorer de maniére
significative la solution.

4.4.8 Validation sur des configurations murs plans

Afin de valider 'implémentation dans le code ASTRE des différentes méthodes
numériques présentées précédemment, des comparaisons ont été réalisées entre
les résultats sur les puissances et les flux radiatifs obtenus avec le code ASTRE
et ceux obtenus avec la méthode de lancer de rayons sur des configurations murs
plans représentatives des jets & haute altitude. La géométrie consiste en deux
murs plans infinis paralléles séparés par des couches planes ayant des condi-
tions thermophysiques homogeénes. Celle-ci est représentée sur la figure 4.7. Les
conditions thermophysiques utilisées sont identiques & celles des colonnes 1D
présentées dans les sections 3.2.3 et 3.4.3. Les parois sont quant a elles considé-
rées comme non émissives et non réfléchissantes. La diffusion du rayonnement
par les particules n’est pas prise en compte pour ces calculs.

couches planes homogénes

A0

1| 2| o |ir]| i |iva] o NI N )
Paroi plane Paroi plane
infinie infinie
Ir - < I
n n+

FIGURE 4.7 — Géométrie de la configuration murs plans



CHAPITRE 4 - OUTILS NUMERIQUES DE RESOLUTION 135

Méthode de lancer de rayons déterministe

La méthode de lancer de rayons utilisée pour ces simulations correspond a
une extension a 3 dimensions de la méthode de résolution de 'ETR utilisée
pour les colonnes 1D (cf. sections 3.2.3 et 3.4.3). Elle consiste alors a effectuer
une intégration angulaire, pour chaque élément du maillage, des luminances et
des puissances radiatives. Par la suite, on notera respectivement II~ et IIT les
parois gauche et droite et n~ et n les vecteurs unitaires normaux a ces parois
et dirigés vers le milieu. Le flux radiatif spectral @AU associé a une bande
spectrale Ao incident & la paroi IIT est défini par :

g / T2 (I, ) fun €2, (4.113)
u.nt<0

. Ao L, . . N .
ou L™ (I, u) désigne la luminance associée a la bande spectrale Ao au niveau
de la paroi IT" suivant la direction du vecteur unitaire w. De part la configu-
ration plane de la géométrie, cette expression peut s’écrire simplement sous la
forme :
w/2

2+ = 27r/ % (IT*, §) cos O sin Hd6, (4.114)
0=0

ot # désigne I'angle entre w et -nt. Pour notre étude, cette relation est discré-
tisée suivant 6 et prend alors la forme :

Ny
757 = g ZZAU(HJZ 0)) [cos(20,,—1) — cos(26,,)] , (4.115)
n=1

ou Ny désigne le nombre d’angles de la discrétisation et 6,, les angles associés
a la discrétisation définis par :

0, = arcsin(—), n € [0, Np| (4.116)
Ny

et 0/, sont les angles associés a la direction des rayons définis par :

o Hn + enfl

0., 5

n € [1, Ny). (4.117)
. . . —A .-

La détermination des luminances L~ (IT*, 0! est effectuée en utilisant les mé-

thodes de résolution de 'ETR présentées en sections 3.2.3 et 3.4.3 pour calculer

la luminance sortante ZAU(N T). 11 suffit de remplacer 'épaisseur [; associée a

chaque élément homogene i par 1'épaisseur ' associ¢e a l'angle 0], et définie

par :

1= . (4.118)
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La méme démarche est utilisée pour calculer le flux spectral incident & la paroi

II™ a partir du calcul de la luminance ZAO(O_).

Les puissances radiatives &/ associées a chaque couche homogene i et chaque
espéce absorbante j (gaz ou classe k de particules) sont obtenues en effectuant
la méme intégration angulaire sur les puissances calculées sur les colonnes 1D

(cf. sections 3.2.3 et 3.4.3). Elles sont définies par :

Pl = | Pl(u)dQ=2n / P/() sin(6)d6, (4.119)
4 0

ol Pz-j (u) désigne la puissance radiative directionnelle de l'espéce j dans la

couche i suivant la direction w. A partir de notre discrétisation, la puissance

9”5 se calcule alors comme :

Ny
P} =213 P/(0),) [cos(fn_1) — cos(0)], (4.120)

n=1

ol szj (0!)) désigne la puissance radiative directionnelle associée a angle 6/, et
calculée suivant les mémes méthodes que pour les colonnes 1D pour des élé-
ments d’épaisseur [[' (équation 4.118). Pour 'ensemble des résultats présentés
par la suite, la discrétisation angulaire retenue est Ny = 30, valeur suffisante
pour assurer la convergence angulaire des résultats.

Simulations du cas murs plans avec le code ASTRE

La géométrie de la configuration murs plans a été reproduite sur un maillage
3D afin de calculer le transfert radiatif a I'aide du solveur ASTRE. Le maillage
correspond ainsi a une boite parallélépipédique de dimension L., x 0,1 m X
0,1 m, dans le repére (0,z,y, z), ot L, correspond a ’espace entre les 2 parois,
espace égal a la longueur des colonnes 1D précédemment introduites. Cette
boite est divisée en 201 cellules parallélépipédiques suivant la direction 7. Les
parois gauche et droite correspondent ainsi aux plans z = 0 et x = L. Pour
simuler I'infinité des parois et des couches planes, des conditions de symétries
(réflexions spéculaires) sont appliquées sur les quatre autres faces de la boite.
Enfin les faces associées aux parois sont considérées comme des corps noirs
(émissivité égale a 1) et froids (T=0 K).

Les différentes méthodes numériques présentées dans les sections précédentes
ont été utilisées pour le calcul des flux radiatifs aux parois et des puissances
radiatives avec le code ASTRE. Le critére d’extinction des rayons utilisé pour
les simulations numeériques a été choisi égal a 1073 % de la puissance initiale
affectée a chaque rayon.

4.4.8.1 Résultats pour les milieux purement gazeux

On présente, dans un premier temps, les comparaisons des résultats obtenus
sur les puissances radiatives et les flux aux parois pour des configurations en
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milieux gazeux. Ces comparaisons sont effectuées entre les résultats obtenus
avec la méthode de lancer de rayons (LdR) avec les modéles raie par raie et les
modéles MSBE avec les approximation de Lindquist-Simmons (LS) et celle de
Curtis-Godson (CG) ainsi que les résultats obtenus avec le code ASTRE uti-
lisant I'approximation de Lindquist-Simmons avec 'approche "Backward" et
celle de Curtis-Godson avec I’approche "Forward". Ces calculs ont été effectués
pour 3 configurations murs plans détaillées ci-dessous. Pour chacune des simu-
lations ASTRE, 50 millions de tirs ont été réalisés pour obtenir des résultats
bien convergés (écart type sur les puissances radiatives inférieur a 0,4% de la
puissance en tous les points du maillage sauf deux cas particuliers).

Cas 1 :

Le premier cas correspond a l’extension au cas murs plans de la colonne 1 pré-
sentée dans la section 3.2.3.2, située le long de I’axe du jet et partant de la sortie
de la tuyére. Les conditions de pression et de température sont représentées sur
la figure 3.9.

Cas 2 :

Le deuxiéme cas correspond & I'extension au cas murs plans de la colonne 2
(perpendiculaire a l'axe et située a 2 m de la sortie de tuyére), les conditions
de pression et de température sont présentées sur la figure 3.13.

Cas 3 :

Le troisiéme cas correspond & l'extension au cas murs plans de la colonne 3
(traversant le choc parallélement a 1’axe a 1 m de ce dernier), les conditions de
pression et de température sont présentées sur la figure 3.17.
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FIGURE 4.8 — Puissances radiatives pour le cas 1. Le graphe de droite est un zoom.
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L’ensemble de ces figures montre une comparaison satisfaisante entre les ré-
sultats obtenus avec la méthode de lancer de rayons et la méthode statistique
utilisée par ASTRE. Les différences observées entre les deux méthodes mises en
ccuvre avec la méme approximation (LS ou CG) sont en partie dues aux cor-
rections sur la transmittivité introduite dans le code ASTRE qui permettent
d’obtenir de meilleurs résultats (cf. section 4.4.7). Ceci est notamment observé
sur le cas 3 (figure 4.12) pour une abscisse d’environ 6 m, ou les résultats
de ASTRE possédent un comportement comparable au modéle "LdR-RPR",
ce qui n’est pas le cas avec la méthode "LdR-CG". Ces corrections s’avérent
efficaces pour 'ensemble des cas puisque les résultats obtenus avec ASTRE
sont généralement plus proches des résultats obtenus avec les modéles raie par
raie. Cette tendance reste cependant assez compliquée & analyser de maniére
approfondie. En effet, la correction appliquée a ’approche statistique n’est pas
directement applicable & la méthode de lancer de rayons puisque les absorptions
du rayonnement par une cellule sont calculées de maniére différente (variation
de la transmittivité dans un cas contre la variation de a?;“ dans l'autre). Par
ailleurs, ’absence de correction pour la méthode statistique n’a pas la méme
incidence sur le résultat puisqu’elle joue directement sur ’absorption et non sur
la transmission. Notons enfin que les écarts observés sur les puissances radia-
tives pour la figure 4.8 ne sont pas trés significatifs car on est au voisinage de
0 (la zone la plus émissive a une puissance de I'ordre de -80000 W.m™3).

Ces résultats permettent de valider dans son ensemble I'implémentation des
modéles de rayonnement des gaz dans le code ASTRE.

4.4.8.2 Reésultats pour les milieux diphasiques

Dans cette section sont présentés les comparaisons des résultats obtenus sur
les puissances radiatives et les flux aux parois pour des configurations en mi-
lieu diphasique. Ces comparaisons sont effectuées entre les résultats obtenus
avec la méthode de lancer de rayons (LdR) avec les modéles raie par raie, pour
lequel le "splitting" des puissances radiatives est effectué de maniére exacte,
et les résultats obtenus avec le code ASTRE en utilisant I"approximation de
Lindquist-Simmons avec 'approche "Backward" et celle de Curtis-Godson avec
I’approche "Forward". On présente ici les résultats obtenues pour 2 cas murs
plans détaillés ci-dessous. Pour chacune des simulations ASTRE, 50 millions
de tirs ont été réalisés pour obtenir des résultats bien convergés (précision de
Pordre de 0,4%).

Cas diphasique 1 :

Le premier cas correspond & l’extension au cas murs plans de la colonne 1 di-
phasique présentée dans la section 3.4.3. Les conditions thermophysiques sont
représentées sur la figure 3.34.

Cas diphasique 2 :

Le deuxiéme cas correspond a ’extension au cas murs plans de la colonne 2, les
conditions thermophysiques utilisées sont présentées sur la figure 3.38.
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Pour chaque cas, la premiére figure présente une comparaison entre les puis-
sances radiatives de chaque espéce obtenues avec la méthode de lancer de rayon
et le modéele RPR et celles obtenues avec le code ASTRE et 'approximation
de Lindquist-Simmons. Les figures suivantes présentent les puissances radia-
tives des gaz et les flux radiatifs aux parois calculés avec la méthode de lancer
de rayon et le modéle RPR et avec le code ASTRE pour les deux différentes
approximations (LS et CG).
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FIGURE 4.14 — Puissances radiatives pour le cas diphasique 1
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FIGURE 4.15 — Puissances radiatives du gaz pour le cas diphasique 1
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FIGURE 4.17 — Puissances radiatives pour le cas diphasique 2
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FIGURE 4.18 — Puissances radiatives du gaz pour le cas diphasique 2
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FIGURE 4.19 — Flux radiatifs incidents sur la paroi pour le cas diphasique 2
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Ces figures montrent ainsi un trés bon accord entre les résultats obtenus avec
la méthode de lancer de rayons et ceux obtenus avec le code ASTRE avec les
approximation de Curtis-Godson et Linquist-Simmons. Ils valident ainsi 'im-
plantation de la méthode de Splitting, avec les approches "Forward" et "Ba-
ckward" dans le solveur de rayonnement ASTRE. Ils montrent par ailleurs a
nouveau que 'approximation de Linquist-Simmons donne de meilleurs résultats
pour I'étude du rayonnement dans les jets, les différences constatées avec I'ap-
proximations de Curtis-Godson n’étant cependant pas trés importantes avec
I’ajout de la correction sur la variation de la transmittivité.

En raison des contraintes de temps de calcul, I'approximation de Lindquist-
Simmons étant de 'ordre de 10 fois plus colteuse en temps CPU que celle
de Curtis-Godson, 'approximation de Curtis-Godson sera celle utilisée pour
effectuer les calculs couplés rayonnement /écoulement pour les jets a haute alti-
tude sur les configurations 3D. L’approximation de Lindquist-Simmons avec la
méthode "Backward" reste néanmoins utilisable, avec des temps CPU raison-
nables, pour calculer des grandeurs radiatives en des points précis du domaine
de calcul comme, par exemple, pour des flux radiatifs aux parois.

4.4.9 Couplage du rayonnement avec 1’écoulement

Le couplage du rayonnement avec le gaz et la phase dispersée a été évoqué
dans les sections 4.2.4 et 4.3.3. Ce couplage est ainsi réalisé a chaque pas de
temps de l'intégration temporelle. Cependant le calcul du transfert radiatif
étant trés cotiteux en temps CPU, le calcul des termes sources radiatifs ne peut
étre effectué a chaque pas de temps. Pour ce faire, on utilise un grand pas de
temps de couplage radiatif, c’est a dire que le solveur ASTRE calcule les termes
sources radiatifs tous les IV,,q pas de temps des solveurs CHARME et SPIREE,
les termes sources radiatifs restent constants entre chaque itération radiative.
Cette méthode est justifiée par le fait que ’on cherche un résultat stationnaire.



Chapitre 5

Résultats, application a
I’expérience BSUV?2

Les chapitres précédents ont présenté les méthodes développées et uti-
lisées pour simuler ’écoulement diphasique et le rayonnement dans les
jets de moteurs a propergol solide & haute altitude. Ce chapitre présente
les résultats de simulations couplées (rayonnement/écoulement) obtenus
sur un cas issu de la littérature, l’expérience BSUV2 [}4]. On décrit ici
dans un premier temps l'expérience et les différentes paramétrisations
utilisées pour simuler le jet. On présente ensuite les résultats obtenus
pour la phase gazeuse et la phase dispersée puis les résultats obtenus
pour le rayonnement dans le jet dont notamment une comparaison entre
les simulations et des mesures radiatives issues de l’expérience. Enfin la
derniére section aborde les effets du couplage radiatif et de la diffusion
sur ’écoulement et le rayonnement.

5.1 Présentation de ’expérience BSUV2

Notre étude est consacrée a la simulation d’'un jet de moteur correspondant
au vol de la fusée Strypi IX lancée en 1991. Au cours de ce vol, 'expérience
"Bow Shock Ultraviolet 2" (BSUV2) menée par Erdman etal. |[44] a permis de
mesurer le rayonnement émis par le jet dans la gamme spectrale UV a l'aide de
photométres et de spectromeétres fixés a 'avant de ’engin. Pour les deuxiéme et
troisiéme étages de la fusée, correspondant respectivement au fonctionnement
des moteurs a propergol solide ANTARES II et STAR 27, des mesures de la
luminance spectrale émise par le jet dans la gamme UV (pour des longueurs
d’onde comprises entre 0,2 et 0,4 pm) ont été ainsi effectuées a différents ins-
tants.

Les simulations présentées dans ce chapitre correspondent au fonctionnement
du moteur ANTARES II & un temps de 184 secondes aprés le lancement de la
fusée Strypi IX, pour lequel I'engin volait & une altitude de 109,6 km et & une
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vitesse de 1,97 km.s~!. Nous avons choisi de traiter le cas du moteur ANTARES
IT plutét que celui du moteur STAR 27 parce que d’une part le jet associé est
plus émissif et d’autre part parce que la pression atmosphérique est plus élevée
que celle relative au fonctionnement du moteur STAR 27, ce qui donne plus
de crédit a l'utilisation d’un solveur Navier-Stokes pour résoudre 1’écoulement
gazeux (écoulement moins raréfié).

En paralléle de 'expérience BSUV2, le rayonnement UV émis par les différents
étages de la fusée Strypi IX a également été mesuré par un satellite nommée
LACE (Low-Power Atmospheric Experiment), distant d’environ 500 km de ’en-
gin. Cependant les données mesurées par le satellite sont difficilement exploi-
tables et ’étude du rayonnement en champs lointain du jet dépasse le cadre de
notre étude. Les mesures issues de 'expérience BSUV?2 et les paramétres de vol
de la fusée Strypi IX sont préentés dans le rapport [116].

5.2 Géométrie, maillages, conditions aux limites et
parameétres de simulation utilisés

5.2.1 Géométrie de la fusée Strypi IX avec le moteur AN-
TARES II

Les simulations du jet du moteur ANTARES II ont été effectuées pour deux
configurations différentes. Pour la premiére configuration, I'injection des pro-
duits de combustion est directement effectuée depuis la sortie de la tuyére. Cette
configuration sera aussi appelée configuration ST (sans tuyeére). Elle correspond
a la méme configuration que celle utilisée par Candler et al. [21] pour simu-
ler le cas ANTARES II. Pour la deuxiéme configuration, la tuyére est prise en
compte et les produits de combustion sont injectés a la sortie de la chambre de
combustion. La deuxiéme configuration, appelée configuration AT (avec tuyére)
permettra d’obtenir des profils de conditions thermophysiques plus réalistes au
niveau du plan de la sortie de tuyére, ceux-ci pouvant avoir un impact non-
négligeable pour les calculs d’écoulement et de rayonnement effectués par la
suite dans le jet.

Le cas ANTARES II est représenté par une géométrie de type sphére-cone-
cylindre d’une longueur de 5,87 m, le diamétre externe de la sortie de tuyeére
étant de 0,78 m. Les figures 5.1 et 5.2 représentent respectivement les géomé-
tries de I'engin et de la tuyére utilisées pour nos simulations. Ces géométries
ont été établies & partir des données issues de la littérature [21; 98].
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FIGURE 5.1 — Géométries 2D axisymétriques utilisées pour le cas ANTARES II. En
vert : injection sans tuyere; en rouge : injection avec tuyére

Pour la géomeétrie de la tuyére, les paramétres donnés par la littérature [116]
sont :

- le diameétre interne de sortie de la tuyére Dy, égal & 76.5 cm,

- le diameétre au col de la tuyére Do, égal & 34 cm,

- le demi-angle du divergent de la tuyere 0y, égal a 15°.

Les autres paramétre tels que le diamétre de la sortie de la chambre de com-
bustion D, la distance entre la sortie de la chambre et la sortie de la tuyére
Ly et le demi-angle du convergent de la tuyeére oy, ont été établis dans le
cadre de cette étude afin de respecter un profil de tuyére plausible. Pour notre
configuration, le diameétre D, a été fixé a 53,2 cm, la longueur Ly, a 1,02 m
et angle vy, a 45°.

o

D, D

.

col tuy

.

FIGURE 5.2 — Géométrie utilisée pour la tuyére du cas ANTARES 11

5.2.2 Maillages utilisés et conditions aux frontiéres

Le jet étant considéré comme axisymétrique et le solveur de rayonnement
ASTRE ne traitant que des configurations 3D, les domaines de calculs de nos
simulations ont été représentés par des secteurs axisymétriques relativement
fins de 9° afin de diminuer les temps de calcul et s’étendant de quelques métres
avant ’engin a plusieurs dizaines de métres aprés la sortie de la tuyére. Les
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maillages utilisés pour nos simulations sont des maillages non-structurés, raffi-
nés aux voisinages des parois de ’engin et de la tuyére.

Les figures 5.3 et 5.4 représentent le maillage utilisé pour la configuration sans
tuyére ainsi que les frontiéres du domaine de calcul. L’axe de symétrie du secteur
correspond & l’axe (0x). Le domaine de calcul s’étend 10 m avant la sortie de la
tuyere (située en x=0) et 60 m aprés la sortie de tuyére pour un rayon de 30 m.
Le maillage est composé d’un total de 866776 cellules tétraédriques et de 182854
faces aux limites. Ces dimensions sont suffisantes pour représenter l'intégralité
du jet d'un point de vue aérodynamique (suivant le critére % < 1%).

Les conditions aux limites imposées aux frontiéres du domaine (numeérotées sur
les figures 5.3 et 5.4) utilisées pour simuler le jet sont présentées dans le tableau
5.1. Pour les conditions d’entrée de 'atmosphére (limite n°1), correspondant a
une altitude de 110 km, la température et la pression de 'air sont fixées a 260
K et 0,05 Pa pour une atmosphére composée de diazote et de dioxygéne de
fractions massiques respectives égales a 0,75 et 0,25. La vitesse de I’atmosphére
est imposée suivant la direction Oz, avec une vitesse de 1,97 km/s, égale a celle
de l'engin dans 'expérience (les simulations sont effectuées dans le référentiel
du véhicule). Les conditions aux limites imposées au niveau de la sortie de la
tuyeére seront abordées dans la section suivante.

%0 10 30
X(m)

FIGURE 5.3 — Maillage utilisé pour la configuration sans tuyére du cas ANTARES I1
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FIGURE 5.4 — Maillage utilisé a proximité de l'engin pour la simulation sans tuyére
du cas ANTARES I

TABLE 5.1 — Conditions imposées aux frontiéres pour la simulation du jet sans tuyére

numéro de conditions aux [imites nombre de
la frontiére imposées sur la frontiére faces

1 Supersonique entrant (entrée de I’atmosphére) 499

2 Supersonique sortant 1612

3 Supersonique sortant (sortie du jet) 261

4 Plans de symétrie 2 x 79527

) Parois externes glissantes 20881

6 Sortie de la tuyére 547

Les figures 5.5 et 5.6 représentent le maillage utilisé pour la configuration avec
tuyére ainsi que les frontiéres du domaine de calcul. Le domaine de calcul s’étend
de 10 m avant la téte de 'engin (située en x=0) & 60 m aprés celle-ci pour un
rayon maximal de 50 m. Le maillage est composé d’un total de 855280 cellules
tétraédriques et de 262270 faces aux limites.

Les conditions aux limites imposées aux frontiéres du domaine (numérotées sur
les figures 5.5 et 5.6) utilisées pour simuler le jet sont présentées dans le tableau
5.2. Les conditions d’entrée de 'atmosphére (limite n°1) sont identiques a celles
utilisées pour le calcul sans la tuyére. Les conditions aux limites imposées au
niveau de la sortie de la chambre de combustion seront abordées dans la section
suivante.
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FIGURE 5.6 — Maillage utilisé a proximité de ’engin pour la simulation avec tuyeére
du cas ANTARES II

TABLE 5.2 — Conditions imposées aux frontiéres pour la simulation du jet avec tuyére

numéro de conditions aux limites nombre de
la frontiére imposées sur la frontiére faces

1 Supersonique entrant (entrée de I’atmosphére) 365

2 Supersonique sortant 2427

3 Supersonique sortant (sortie du jet) 954

4 Plans de symétrie 2 x 76489

) Parois externes glissantes 60603

6 Sortie de la chambre de combustion 11106

7 Parois internes adhérentes adiabatiques 33887
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5.2.3 Conditions aux limites d’injection des produits de com-
bustion

Peu d’informations sont données dans la littérature pour établir les conditions
aux limites d’injection que ce soit au niveau de la sortie de tuyére pour la pre-
miére configuration ou au niveau de la sortie de la chambre de combustion pour
la deuxiéme configuration. Smather et al. [116] donne la composition typique
des gaz de combustion du moteur ANTARES II ainsi que la fraction massique
des particules d’alumines qui représentent 37,5% de la masse totale des pro-
duits de combustion. Ces compositions ont été utilisées pour nos simulations
dans les deux configurations, les fractions massiques des gaz de combustion

B

étant données dans le tableau 5.3

TABLE 5.3 — Composition des gaz de combustion du moteur ANTARES II

Espéce COQ CO HQO HCl N2 HQ H

Fraction massique | 3.04 102 0.6235 4.92 10~ 3.5210~2 0.23 3.151072 310~*

Conditions d’injection au niveau de la sortie de la tuyére

Concernant les conditions d’écoulement de la phase gazeuse et des particules
au niveau de la sortie de la tuyére, nous avons utilisé des conditions identiques
a celles utilisées par Candler et al. [21]| et décrites dans le tableau 5.4. Ces

TABLE 5.4 — Conditions aux limites de [’écoulement & la sortie de la tuyére

gaz particules
Vitesse (m.s™!) 2651 2651
Masse volumique (kg.m=3) | 0.020915 | 0.012428
Température (K) 2139 2320

conditions ont été évaluées a 'aide du code SSP (Solid Performance Program)
[27]. Le tableau 5.4 donne la norme du vecteur vitesse des gaz et des particules
au niveau de la sortie de la tuyére. Concernant la direction du vecteur vitesse,
on a utilisé une distribution conique adaptée au demi-angle du divergent de la
tuyére. Ainsi 'angle entre le vecteur vitesse du gaz (ou des particules) avec I'axe
de symétrie varie linéairement avec la distance & 'axe. La vitesse est dirigée
le long de 'axe au centre de la sortie de tuyére et posséde un angle de 15° au
niveau de la lévre de la tuyére. Les autres propriétés de ’écoulement, telles que
la température et la masse volumique, sont considérées comme constantes sur
le plan de sortie de la tuyére.

Pour la distribution en taille des particules, nous avons choisi une distribu-
tion sur 3 classes de particules semblable & celle utilisée par Candler et al.
[21] qui comprend, elle, 5 classes de particules. Les plus petites particules ont
un diamétre de 1 um et représentent 10 % de la masse totale des particules.
Les particules de taille moyenne ont un diameétre de 4 um (elles regroupent les
classes de 3 et 5 um de diamétre utilisées par Candler) et représentent 70 % de
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la masse. Les plus grosses particules possédent un diamétre de 8 ym pour 20 %
de la masse totale (regroupant les particules de 7 et 9 pum utilisées par Candler).
Le choix d’une distribution sur seulement trois classes de particules a été fait
pour accélérer le temps de calcul des simulations et pour faciliter I’exploitation
des résultats. Les incertitudes concernant la distribution en taille et les autres
paramétres thermophysiques des particules (température, indice optique, ...)
justifient le choix d’une distribution simplifiée. Notons que toutes les particules
sont encore & I’état liquide au niveau de la sortie tuyére. Par ailleurs, le fait
que toutes les classes de particules possédent la méme température ne semble
pas trés cohérent, les plus petites particules refroidissant beaucoup plus rapi-
dement par convection thermique que les grosses. Cette observation constitue
une des raisons de 'utilisation de la deuxiéme configuration prenant en compte
I’évolution de I’écoulement au sein de la tuyére.

La condition aux limites utilisée ici correspond a un débit des produits de
combustion de 37,1 kg.s™! et & une poussée de l'engin de 104 kN, ceci semble
cohérent avec la poussée moyenne du moteur ANTARES II, proche de 94 kN,
donnée dans la référence [116].

Conditions d’injection au niveau de la sortie de la chambre de combustion
Pour la condition aux limites au niveau de la chambre de combustion de la confi-
guration avec tuyére (limite 6 sur la figure 5.6), nous avons utilisé les données
issues de calculs de performance menés par ’Onera & 1’aide du code Coppelia
[13]. Ces calculs donnent une température des gaz de combustion en sortie de
chambre de 'ordre de 3500 K et un débit total des produits de combustion de
33,3 kg.s~! (soit environ 10% de moins que le débit utilisé pour la configura-
tion ST') . Nous avons gardé pour cette simulation les mémes proportions et
compositions pour chacune des phases (gaz et les trois classes de particules)
que pour la configuration sans tuyére.

Pour la phase gazeuse, les conditions aux limites imposées sont alors une tem-
pérature d’arrét égale a 3576 K et un débit surfacique de 93,75 kg.m=2.s7 1.
Cette température d’arrét correspond & une température d’injection des gaz de
3500 K lorsque la tuyére est amorcée. Les particules sont quant a elles injec-
tées & I’équilibre thermique et dynamique avec la phase gazeuse, pour un débit
surfacique de la phase condensée de 56,25 kg.m 2.7,

Comparaisons au niveau de la sortie de tuyére

Afin de vérifier la cohérence des conditions aux limites utilisées pour les deux
configurations, les figures 5.7, 5.8 et 5.9 comparent les températures, masses
volumiques et vitesses du gaz et des particules au niveau du plan de sortie
de tuyére. Pour le cas de la configuration avec la tuyeére, ces conditions sont
extraites des résultats de simulation. Les conditions thermophysiques sont re-
présentées sur ces figures en fonction de la distance a I’axe de la tuyére (variant
de 0 au rayon de la sortie de tuyere).
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FIGURE 5.7 — Comparaison de la température des gaz et des particules au niveau de
la sortie de tuyére. == : sans tuyére; === : avec tuyeére

La figure 5.7 compare ainsi les profils de températures des gaz et des différentes
classes de particules. On remarque alors dans un premier temps que pour la
configuration AT (avec tuyére), les différentes classes de particules possédent
des températures différentes contrairement a la configuration ST (sans tuyére).
Ainsi les plus petites particules qui refroidissent plus rapidement sortent de
la tuyére avec une température inférieure a la température utilisée pour l'in-
jection sans tuyére alors que les plus grosses ressortent avec une température
bien supérieure. Cette différence de vitesse de refroidissement en fonction de la
taille des particules (tout comme la différence au niveau des vitesses) s’explique
simplement par le fait que les échanges convectifs avec le gaz varient propor-
tionnellement avec le diamétre des particules alors que les variations d’énergie
sont proportionnelles & leur volume. Par ailleurs, les profils de température de
chaque espéce ne sont pas constants au niveau du plan de sortie de tuyére.
Ceci est dii au profil de température du gaz qui régit le refroidissement des
particules. Le gaz est en effet plus chaud au centre de la tuyére et posséde une
température comparable & celle utilisée pour I'injection sans tuyére. Au fur et
a mesure que 'on s’éloigne de I'axe, le gaz est de plus en plus détendu (notable
aussi sur la fiqure 5.8) ce qui entraine une baisse de sa température. Enfin,
au voisinage du bord de la tuyére, les conditions d’adhérence entrainent une
brusque augmentation de la température du gaz.
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FIGURE 5.8 — Comparaison de la masse volumique des gaz et des particules au niveau
de la sortie de tuyere. == : sans tuyére; === : avec tuyére

La figure 5.8 représente les profils des masses volumiques des gaz et des classes
de particules au niveau de la sortie de tuyére. Le gaz présente des niveaux
similaires de masse volumique pour les deux configurations. La chute de la
masse volumique & proximité du bord de la tuyére pour la configuration avec
la tuyére s’explique par I'augmentation de la température & proximité de la
paroi. Concernant les masses volumiques des différentes classes de particules,
on remarque que les petites particules de 1 um de diamétre remplissent avec
la méme masse volumique la totalité de la tuyére du fait qu’elles suivent faci-
lement le gaz. Les plus grosses particules ont quant & elles tendance a suivre
une trajectoire balistique ce qui explique la forte décroissance de leur masse
volumique lorsque 'on s’éloigne de 'axe de la tuyére.

La figure 5.9 représente les profils des vitesses axiales et radiales du gaz et des
particules. On remarque dans un premier temps que, pour la configuration AT,
chaque espéce (gaz ou classe de particules) posséde son propre profil de vi-
tesse et que plus les particules sont grosses moins elles sortent rapidement de la
tuyére, 'accélération engendrée par la force de trainée diminuant. Par ailleurs,
on constate que les profils de vitesses issus de la simulation AT sont plus faibles
(de Tordre de 20 %) que ceux utilisés pour la configuration sans tuyére. Ceci
peut s’expliquer par les débits différents utilisés pour les deux configurations
(37,5 kg.s~! contre 33,3 kg.s~! pour la simulation avec tuyére) mais aussi par
des géométries de tuyére et des conditions de chambres différentes utilisées par
les codes de performances (ces conditions n’étant pas renseignées par Candler
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FIGURE 5.9 — Comparaison des vitesses des gaz et des particules au niveau de la
sortie de tuyere. == : sans tuyeére; === : avec tuyére; & gauche : vitesse axiale; @
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et al. |21] pour leur utilisation du code SSP). Enfin, ’évolution des profils de
la vitesse axiale & proximité du bord de la tuyére pour la configuration avec
tuyeére s’explique par les mémes raisons que celles évoquées pour I’évolution des
températures des différentes espéces. Pour la configuration AT, au voisinage
de la lévre de la tuyeére, la trajectoire du gaz et des petites particules fait un
angle de 14,4° par rapport a I’axe (contre 15° sans la tuyére). Les trajectoires
des moyennes et des grosses particules possédent respectivement des angles de
14.1° et 13,4°.

A partir de ces résultats, on trouve une poussée de 90,2 kN pour la confi-
guration avec la tuyere, 13% inférieure a celle correspondant & la simulation
sans tuyére mais de l'ordre de la valeur moyenne de 94 kN annoncée dans la
référence [116]. L’ensemble de ces comparaisons montre que les conditions aux
limites utilisées pour les deux différentes configurations sont plutot cohérentes,
en particulier dans le cas du gaz, malgré une différence de débit et de vitesse a
la sortie de tuyére. Par ailleurs, les variations des grandeurs thermophysiques
dans le plan de sortie de tuyére pour la simulation avec la tuyére montrent
I'intérét de I'utilisation de cette configuration (prise en compte du déséquilibre
de vitesse et de température).

5.2.4 Paramétres de simulations utilisés pour les différentes
simulations

On présente dans cette section les paramétres de simulations utilisés pour
les calculs couplés gaz/particules/rayonnement (CHARME/SPIREE/ASTRE)
pour les deux configurations. Ces simulations ont été réalisées dans les deux
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cas sur 480 cceurs. Pour la simulation sans tuyére, le pas de temps des solveurs
CHARME et SPIREE (appelé par la suite pas de temps d’écoulement) est de
1.1077 s alors que pour la configuration avec tuyére, le pas de temps est de
2,5.107% 5. Ces petits pas de temps sont nécessaires pour assurer la robustesse
de la simulation, en particulier dans les zones ou les gradients de masse vo-
lumique peuvent étre trés importants (zones & nombre de Knudsen élevé, cf
figure 2.1). Le raffinement plus élevé du maillage & proximité des parois de ’en-
gin pour la configuration avec tuyére explique par ailleurs la différence entre
les deux pas de temps utilisés.

Concernant les parameétres de simulations utilisés par le solveur ASTRE, dans
les deux cas ’approche "Forward" avec 'approximation de Curtis-Godson est
utilisée comme évoqué dans la section 4.4.8. Chaque coeur réalise 4 000 000
tirs distribués spatialement suivant la distribution non-uniforme, i.e. au pro-
rata de I’émission locale. Le critére de coupure (cf. section 4.4.2) est quant a lui
fixé & 1073%. Les simulations sont effectuées pour les deux configurations avec
ou sans la prise en compte de la diffusion du rayonnement par les particules.
Concernant le pas de temps de couplage radiatif (cf. section 4.4.9), il est initia-
lement 100 000 fois supérieur a celui utilisé pour la simulation de 1’écoulement
(Nyaq = 100000 pour les 2 configurations).

Des conditions d’émissivité et de température sont imposées aux frontiéres des
différents domaines. Ces conditions sont présentées dans les tableaux 5.5 et 5.6
(mémes numérotations que celles utilisées lors de la présentation des maillages).
Pour les frontiéres externes des deux domaines de calcul, I’émissivité est fixée
a 1 et leur température est proche de celle du fluide au voisinage de ces fron-
tieres. Pour les frontiéres de type paroi, I’émissivité est de 0,8, permettant une
réflexion diffuse du rayonnement incident, et la température est prise légére-
ment inférieure a la température du fluide. Pour la paroi interne de la tuyére,
la température de la paroi différe suivant que 'on est situé avant ou aprés le
col de la tuyére. Enfin, pour les frontiéres d’injection, 1’émissivité est de 0,5
et la température proche de celle du fluide, ce qui permet de modéliser une
zone trés émissive en amont de la frontiére d’injection. Toutes ces conditions
ont été choisies de maniére arbitraire, aucune propriété de paroi n’étant connue
ni simulée, mais de telle sorte qu’elles n’affectent que trés peu les calculs de
rayonnement du gaz et des particules.
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TABLE 5.5 — Conditions auzx limites utilisées par le solveur ASTRE pour la configu-
ration sans tuyére

numéro de
la frontiére | émissivité | température (K)
1 1 260
2 1 260
3 1 260
5 0,8 300
6 0,5 2100

TABLE 5.6 — Conditions aux limites utilisées par le solveur ASTRE pour la configu-
ration avec tuyére

numéro de
la frontiére émissivité | température (K)
1 1 260
2 1 260
3 1 260
5 0,8 300
6 0,5 3500
7 avant col 0,8 2900
apreés col 0,8 2100

Convergence des calculs couplés

Entre deux itérations radiatives, correspondant & 100000 pas de temps d’écou-
lement, les derniers termes sources radiatifs calculés par ASTRE sont utili-
sés sur chaque pas de temps de I’écoulement gaz/particules. Afin d’assurer la
convergence des simulations couplées, le couplage jouant essentiellement sur les
températures des gaz et des particules, la démarche suivante est adoptée :

On initialise les simulations couplées écoulement /rayonnement, pour les deux
configurations, & partir des résultats de simulation sans prise en compte du
rayonnement (solveurs CHARME et SPIREE uniquement). Comme il n’y a
pas encore eu de couplage radiatif les températures des gaz et des particules
(en oubliant pour cet exemple le phénoméne de surfusion) sont plus élevées
puisqu’il n’y a pas encore eu de pertes radiatives. En ajoutant les termes de
rayonnement, le gaz et les particules refroidissent a chaque pas de temps de
I’écoulement. Par ailleurs, alors que les pertes radiatives attribuées a chaque
phase (gaz ou classes de particules) sont cohérentes pour le premier pas de
temps d’écoulement, pour les pas de temps suivant jusqu’a la prochaine itéra-
tion radiative, le solveur ASTRE a tendance a surestimer les pertes radiatives
de chaque phase. Ainsi a la fin de la premiére itération radiative, le couplage a
surestimé les pertes radiatives et les gaz et les particules sont plus froides que
si on avait utilisé une itération radiative & chaque pas de temps d’écoulement.
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En suivant la méme logique, durant l’itération radiative suivante, les pertes
radiatives seront moins importantes que s’il y avait couplage & chaque pas de
temps d’écoulement. Ceci aura alors tendance a augmenter la température des
différentes phases par rapport a un calcul radiatif & chaque pas de temps. Dans
la mesure ou le pas de temps de couplage radiatif n’est pas trop élevé, ce phé-
nomeéne ameéne a la convergence des différentes températures.

Par ailleurs, un autre argument en faveur de l'utilisation d’un grand pas de
temps radiatif est le fait que la zone située en aval du jet est issue du "trans-
port", depuis la sortie de tuyére, des gaz de combustion et des particules par
I’écoulement. Ainsi pour que les champs thermophysiques de la zone avale soit
convergés, il faut d’abord que la zone amont ait convergé par couplage écou-
lement /rayonnement, puis, "transporter" celle-ci en aval du jet. L’utilisation
d’un grand pas de temps radiatif permet ainsi de donner plus d’importance au
transport. Les pertes radiatives jouent un role moins important a proximité de
la sortie de tuyére, le refroidissement des différentes phases étant piloté par la
détente et le transfert convectif entre le gaz est les particules (voir figure 5.31).
De ce fait, le couplage rayonnement /écoulement converge rapidement dans cette
zone et de proche en proche on fait converger I’écoulement de plus en plus en
aval du jet.

Pour améliorer la convergence et s’en assurer, les simulations sont ensuite faites
avec des fréquences de calculs radiatifs plus grandes (N,.qq = 20000). On vérifie
alors que le calcul est convergé en comparant les champs de température des
différentes phases entre deux itérations radiatives. On prend comme critére de
convergence une variation locale inférieure a 0,1% des températures de chaque
phase dans le jet.

5.3 Reésultats pour la phase gazeuse

On présente dans cette section, les champs gazeux issus des simulations cou-
plées, sans diffusion du rayonnement par les particules, pour les deux confi-
gurations. Les champs obtenus avec la prise en compte de la diffusion seront
abordés par la suite.

Les figures 5.10 et 5.11 représentent les champs de température des gaz ob-
tenus. Les champs de pression sont présentés sur les figures 5.13 et 5.12. Les
champs de vitesse (en norme) ainsi que les lignes de champs obtenus pour les
deux simulations sont présentés sur la figure 5.14.

Pour les deux configurations, on observe la présence des chocs entre I'atmo-
sphére extérieure et I’engin et entre 'atmosphére et les gaz de combustion (cf
[115]. Ceux-ci sont situés a l'arriére de l’engin, quasiment & la méme position
pour les deux configurations. Dans les deux cas, on observe une trés forte ou-
verture du jet, délimitée par la fin de la couche de choc et visible au niveau du
resserrement des ligne de champs sur la figure 5.14. Cette ouverture est un peu
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plus forte dans le cas de la configuration sans tuyére du fait que le débit mas-
sique des gaz de combustion est plus élevé que pour la configuration avec tuyére.
Sur la figure 5.11, on remarque une différence non négligeable de température
entre les résultats des deux configurations dans la zone située & proximité de
la paroi, juste en amont de la sortie de la tuyére. Cette zone constitue la zone
critique pour l'utilisation de I’approche continue pour résoudre la phase gazeuse
(cf section 2.1.1). Ceci s’explique aussi par la différence des débits massiques
utilisés.

X (m)

FIGURE 5.10 — Champs de température (en K) dans le jet ANTARES II obtenus
avec les simulations couplées. En haut de l'axze (Y>0) : configuration sans tuyére; en
bas : configuration avec tuyeére
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10 -
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FIGURE 5.11 — Champs de température (en K) & proximité du véhicule ANTARES
1I obtenus avec les simulations couplées. En haut de l’aze : configuration sans tuyere ;
en bas : configuration avec tuyére

Au ceeur du jet, la trés forte détente entraine une trés brusque chute de tem-
pérature et de pression des gaz de combustion. Cette détente semble plus mar-
quée pour la configuration avec tuyére, la température et la pression des gaz de
combustion diminuant plus rapidement que pour la configuration sans tuyeére.
Cette comparaison reste néanmoins difficile a effectuer du fait des différences
de conditions aux limites constatées au niveau du plan de sortie de tuyére (cf
section 5.2.3). Concernant les fortes différences des champs de vitesse au sein
du jet (voir figure 5.14), on remarque que la configuration sans tuyére génére
des vitesses un peu plus élevées que celle avec la tuyére. Cela est di essentiel-
lement aux différences de vitesse des gaz au niveau du plan de sortie de tuyére
(cf. figure 5.9). Par ailleurs, comme dans la configuration sans tuyeére les gaz et
les particules sont & ’équilibre dynamique au niveau du plan de tuyére, la force
de trainée appliquée au gaz est nulle (cf. équation 2.36) au niveau de la sortie
de tuyére. La force de trainée ayant pour conséquence de diminuer la vitesse du
gaz, ceci explique aussi les fortes différences de vitesse des gaz observées entre
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les deux configurations.

FIGURE 5.12 — Champs de pression dans le jet ANTARES II obtenus avec les simu-
lations couplées. En haut de l’axe : configuration sans tuyére; en bas : configuration
avec tuyére

Enfin, on constate un certain "rebroussement" des champs de température et
de pression & proximité de 'axe de symétrie du jet (figure 5.11). Au fur et a
mesure que l'on s’éloigne de la sortie de tuyére, le gaz devient plus froid et
moins dense au niveau de I’axe de symétrie qu’a proximité de celui-ci. Malgré
un sens physique douteux, ce phénoméne a pu étre constaté sur les résultats de
simulations issus d’autres études que la noétre, comme celles de Candler et al.
[21] et de Burt et Boyd [19]. L’explication de ce dernier point dépasse néanmoins
le cadre de ce travail.
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FIGURE 5.13 — Champs de pression a proximité du véhicule ANTARES II obtenus
avec les simulations couplées. En haut de l'axe : configuration sans tuyére; en bas :
configuration avec tuyére
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FIGURE 5.14 — Champs de vitesse des gaz et ligne de champs dans le jet ANTARES
II obtenus avec les simulations couplées. En haut de l’axe : configuration sans tuyeére;
en bas : configuration avec tuyére

Comparaison des résultats de simulation avec des résultats de la littérature

Nous comparons dans ce paragraphe nos résultats de simulations avec les résul-
tats obtenues par d’autres auteurs sur I'expérience BSUV2. Cette comparaison
s’avére néanmoins assez limitée du fait des différences entre les méthodes numé-
riques et les paramétres de simulation utilisés tels que les conditions d’adhérence
par exemple.

Une premiére comparaison peut ainsi étre faite entre les résultats de Candler et
al. [21] et nos résultats obtenus pour la configuration sans tuyére pour laquelle
la géométrie et les conditions aux limites d’injection sont issues des travaux
de Candler. Les simulations de Candler ont été effectuées a l'aide d’un code
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2D axisymétrique résolvant pour la phase gazeuse les équations de Navier-
Stokes stationnaires avec des termes sources tenant compte de l'interaction
gaz/particules similaires & ceux utilisés pour nos simulations (cf section 2.3).
Les schémas de flux Euler sont basés sur la méthode de décomposition de flux
de Steger et Warming [121] et un schéma implicite de Gauss-Seidel a été utilisé
pour la résolution temporelle du systéme d’équations. Pour plus d’informations
sur les algorithmes utilisés, le lecteur est invité a se référer a article [21].
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FIGURE 5.15 — Comparaisons des champs de température du gaz dans le jet AN-
TARES II avec les résultats obtenus par Candler. En haut : résultats de Candler
extraits de [21]; en bas : nos résultats de simulations
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Candler a par ailleurs utilisé dans ses simulations des capacités thermiques du
gaz constantes avec un rapport v de 1,2945 ce qui constitue une grande dif-
férence avec nos simulations (capacité thermique calculée comme une fonction
polynomiale de la température). La composition des gaz de combustion n’est
par ailleurs pas renseignée dans ses travaux, seule est donnée la masse molaire
des gaz de combustion égale & 19,215 g.mol~! (contre 19,64 pour nos simula-
tions). Le rayonnement du gaz n’est quant a lui pas pris en compte. Ces dif-
férents points peuvent entrainer des écarts avec les résultats de nos simulations.

FIGURE 5.16 — Comparaisons des champs de masse volumique du gaz dans le jet
ANTARES II avec les résultats obtenus par Candler (logio(p), p exprimée en kg.m=3)
En haut : résultats de Candler extraits de [21]; en bas : nos résultats de simulations

Les figures 5.15 et 5.16 comparent les résultats obtenus par Candler et nos ré-
sultats de simulations. Y sont représentés les isolignes de la température du gaz
et de la masse volumique.
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En observant la figure 5.15 on remarque certaines différences notables. Premié-
rement, la zone de choc est beaucoup plus épaisse dans les résultats de Candler.
Cela est di au fait qu’ils ont utilisé pour leur simulation des conditions de non-
glissement aux parois, peu appropriées pour les altitudes considérées, ce qui
entraine un choc trés important entre I’engin et I’atmosphére extérieure. Nos
simulations sont mises en ceuvre, quant a elles, avec des conditions de glisse-
ment afin de mieux traiter le régime d’écoulement raréfié dans cette zone ce qui
explique la faible interaction de ’atmosphére avec I’engin. Le choc entre ’at-
mospheére et les gaz de combustion semble lui situé a peu prés au méme endroit
pour les deux simulations. Enfin, au niveau de I’évolution de la température des
gaz de combustion au sein du jet, on constate que dans nos simulations les gaz
refroidissent plus lentement en début de détente (jusqu’a 2 m apreés la sortie de
tuyére) puis refroidissent beaucoup plus rapidement que dans la simulation de
Candler dans la suite de la détente. Ceci s’explique essentiellement par 1'utilisa-
tion par Candler de capacités thermiques constantes. Enfin on constate que le
phénomeéne de "rebroussement"” des champs de température au niveau de 1’axe
est aussi présent dans les résultats de Candler.

Concernant les champs de masse volumique du gaz représentés sur la figure
5.16, on remarque que les champs ont une allure trés comparable en aval de la
tuyeére. Par contre au niveau du choc, la masse volumique est beaucoup plus
faible dans les résultats de Candler. Ceci peu ainsi s’expliquer par 'utilisa-
tion par Candler de conditions aux limites de non glissement. La densité de
I'atmosphére extérieure étant de I'ordre de 10753 kg.m™3, lapparition dans la
simulation de Candler d'une zone de plus faible densité (10~7 kg.m=3) et trés
étendue reste néanmoins difficilement explicable, le choc entre I’engin et ’at-
mosphére ayant tendance & se dissiper lorsque 1’on s’éloigne de ’engin.
Comparaison supplémentaire :

Une deuxiéme comparaison a quant a elle été effectuée sur le cas du moteur
STAR 27 de la méme expérience BSUV2. Le but de cette comparaison est alors
de justifier I'utilisation de '’approche continue (encore moins valide dans le cas
du moteur STAR 27 situé a plus haute altitude) pour la résolution de la phase
gazeuse. On compare ici nos résultats de simulation avec les résultats obtenus
par Burt et Boyd [19].

Pour leur étude du cas STAR 27, Burt et Boyd ont utilisé pour la résolution de
la phase gazeuse deux solveurs bidimensionnels. Le premier résout I’écoulement
gazeux dans les zones & haute densité en utilisant la méthode de Bhatnagar-
Gross-Krook [8]. Le deuxiéme solveur utilise I’approche DSMC (Direct Simula-
tion Monte Carlo) pour les zones plus raréfiées. Une description de I’ensemble
des méthodes numériques utilisées pour leurs simulations est présentée dans la
référence [19].

Nos simulations ont été effectuées avec une approche 2D axisymeétrique (en rai-
son du colit trés élevé en temps de calcul d’une approche 3D pour le cas STAR
27) et donc sans couplage avec le rayonnement. Pour ces simulations, des géo-
métries et des conditions aux limites d’injections similaires & celles utilisées par
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Burt et Boyd ont été utilisées. Ces derniéres sont présentées dans I’Annexe C.
Le rayonnement du gaz n’est pas pris en compte par Burt et Boyd. Par ailleurs,
les interactions entre le gaz et les particules ainsi que le couplage avec le rayon-
nement ne jouent que trés peu sur les champs thermophysiques du gaz, ces
derniers étant pilotés essentiellement par la détente du jet. Sous ses considéra-
tions, ces comparaisons sans couplage radiatif entre les champs gazeux s’avérent
judicieuses. On compare ainsi nos résultats avec les résultats sur la phase ga-
zeuse présentés dans la référence [19]. La figure 5.17 présente les variations de
température du gaz le long d’une ligne partant d’un point & mi-rayon de la
sortie de la tuyére et traversant le jet avec un angle de 18,16° par rapport a
I'axe du jet. La figure 5.18 représente les profils de vitesse du gaz (en norme)
ainsi que les lignes de courant du gaz.
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FIGURE 5.17 — Comparaison du profil de température du gaz le long d’une ligne dans
le jet STAR 27 avec les résultats obtenus par Burt et Boyd (extraits de [19])
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FIGURE 5.18 — Profils des vitesses du gaz (en m.s~') et ligne de champs dans le
jet STAR 27. En haut : résultats de Burt extraits de [19]; en bas : nos résultats de
simulations
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La comparaison des profils de température et de vitesse du gaz, en aval de
la tuyére, montre des résultats satisfaisants de notre approche continue pour
résoudre la phase gazeuse avec les équations de Navier-Stokes. Les quelques dif-
férences constatées avec les résultats de Burt et Boyd (en particulier I’épaisseur
du choc avec 'engin) peuvent s’expliquer, en plus du fait que l'on utilise une
approche continue, par le fait que Burt et Boyd ont utilisé des parois diffuse
alors que nous utilisons des lois de parois avec glissement et par la différence
de composition des gaz de combustion (cf. Annexe C).

Cette comparaison complémentaire montre que 1'usage d’un solveur Navier-
Stokes donne encore des résultats satisfaisants méme pour des altitudes ou
I’écoulement a un degré de raréfaction élevé.

5.4 Reésultats pour les particules d’alumine

On présente dans cette section, les champs thermophysiques des particules
d’alumine issus des simulations couplées du jet ANTARES II, sans diffusion
du rayonnement, pour les deux configurations.

Les figures 5.19, 5.21 et 5.23 représentent les champs de température des trois
différentes classes de particules obtenus avec les deux configurations. Les champs
de masse volumique de chaque classe de particules sont présentés sur les figures
5.20, 5.22 et 5.24. Enfin la figure 5.25 représente les fractions massiques de la
phase solide pour les classes de petites et moyennes particules d’alumine, les
plus grosses restant liquides. Sur ces figures, pour une classe considérée, les
zones blanches représentent les zones sans présence de particules.

Les plus petites particules (1 pym de diamétre), qui sortent déja plus froides de
la tuyére dans la configuration avec tuyére que dans la configuration ST (cf
figure 5.7), refroidissent et se solidifient encore plus vite dans la configuration
AT. Cela s’explique par le fait qu’il n’y a pas d’équilibre dynamique avec le gaz
au niveau du plan de sortie de tuyére, contrairement & ’autre configuration, ce
qui augmente fortement le refroidissement par convection des particules. Par
ailleurs, on remarque que les particules refroidissent beaucoup plus rapidement
au centre du jet, le gaz y étant plus dense (cf figure 5.12). En observant les
champs de masse volumique (figure 5.20), on remarque une ouverture similaire
du jet des petites particules. On remarque également une forte diminution de
la masse volumique au niveau de l'axe de symétrie qui correspond au méme
phénomeéne de "rebroussement" observé dans les champs gazeux dans la section
précédente. Ce "rebroussement” est encore plus marqué que pour le gaz dans
le cas des particules de par ’absence de termes de pressions dans les calculs de
flux.
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FIGURE 5.19 — Champs de température des particules de 1 um de diamétre dans le jet

ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de l'aze :

sans tuyére ; en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.20 — Champs de masse volumique (en kg.m~3) des particules de 1 um de
diamétre dans le jet ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de
laze : configuration sans tuyére; en bas : configuration avec tuyére

Les particules de moyenne taille (4 ym de diamétre), qui sortent globalement
un peu plus chaudes de la tuyére dans le cas de la configuration AT (cf fi-
gure 5.7), refroidissent et se solidifient (via le phénoméne de surfusion) cepen-
dant beaucoup plus rapidement dans cette configuration du fait du déséquilibre
dynamique initial avec le gaz qui augmente fortement le refroidissement par
convection. Ainsi dans la configuration AT, les particules de moyenne taille
commencent & se solidifier environ 2 m aprés la sortie de le tuyére au niveau de
I’axe du jet alors qu’elle ne se solidifient que 5 m aprés dans la configuration
sans tuyére (cf figure 5.25). Les particules moyennes sont entiérement solides
environ 18 m aprés la sortie de tuyére dans la configuration avec tuyére contre
environ 33 m dans 'autre configuration de par la chute de densité du gaz en
aval du jet qui entraine une chute des transferts convectifs.
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FIGURE 5.21 — Champs de température des particules de 4 um de diameétre dans le jet
ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de l'axe : configuration
sans tuyére ; en bas : configuration avec tuyére

La figure 5.22 montre les champs de masse volumique des particules de taille
moyenne trés similaires entre les deux configurations, le jet semblant s’ouvrir
un peu plus dans la configuration sans la tuyére, explicable par les différences
des profils de vitesse au niveau du plan de sortie de tuyeére (cf figure 5.9). Le
phénomeéne de "rebroussement" est quant & lui un peu moins marqué que pour
les plus petites particules, la force de trainée exercée par le gaz sur les particules
ayant moins d’impact sur de plus grosses particules que sur des petites.
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FIGURE 5.22 — Champs de masse volumique (en kg.m=3) des particules de 4 pum de
diameétre dans le jet ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de
Uaze : configuration sans tuyére; en bas : configuration avec tuyére

Enfin, pour les plus grosses particules, de 8 um de diamétre, on constate sur la
figure 5.23 un refroidissement nettement plus lent dans le cas de la configuration
AT que dans 'autre. Cela s’explique par la différence de température, de I'ordre
de 250 K entre les deux configurations, au niveau du plan de sortie de tuyere (cf.
figure 5.7) et un transfert convectif avec le gaz nettement moins important pour
les grosses classes de particules malgré I'absence d’équilibre dynamique dans la
configuration avec tuyére. Dans les deux configurations, les grosses particules
restent totalement liquides plus de 50 m aprés la sortie de tuyére, un début de
solidification est uniquement observé dans les domaines de simulation pour la
configuration sans tuyére, environ & 60 m de la sortie de tuyére. Les densités
de grosses particules sont assez comparables pour les deux configurations. Les
grosses particules semblent néanmoins avoir des trajectoires légérement plus
balistiques dans le cas de la configuration avec tuyére, engendrant une ouverture
de jet un peu moins forte.

asse volumique
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FIGURE 5.23 — Champs de température des particules de 8 um de diameétre dans le jet
ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de l'axe : configuration
sans tuyére ; en bas : configuration avec tuyeére.
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FIGURE 5.24 — Champs de masse volumique (en kg.m=3) des particules de 8 um de
diamétre dans le jet ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de
laze : configuration sans tuyére; en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.25 — Champs des fractions massiques de phase solide des particules d’alu-
mine dans le jet ANTARES II obtenus avec les simulations couplées. En haut de 'aze :
configuration sans tuyére ; en bas : configuration avec tuyére. A gauche : particules de
1 pm de diameétre ; a droite : particules de 4 pm de diamétre

Comparaison des résultats de simulation avec la littérature

Une comparaison de nos résultats de simulation concernant les champs des
particules peut étre faite avec les résultats obtenus dans les travaux de Candler
et al. |21] sur lesquels ont été basées nos conditions d’injection des produits
de combustion dans le cas de la configurations ST'. Cependant, n’ayant pas les
mémes distributions en taille de particules (on modélise 3 classes de taille contre
5 dans I’étude de Candler et al.), cette comparaison est uniquement limitée aux
plus petites particules de 1 pm de diamétre pour lesquelles les conditions d’in-
jection sont strictement identiques.

La figure 5.26 compare ainsi les lignes isothermes des petites particules dans
le jet ANTARES II obtenus par nos simulations couplées avec la configuration
ST et celles extraites des résultats de Candler.

On remarque que les particules refroidissent beaucoup plus rapidement dans
les simulations de Candler. Les transferts convectifs entre la phase gazeuse et
les particules étant calculés de maniére similaire dans les travaux de Candler
et les notres, ces fortes différences peuvent s’expliquer essentiellement par deux
raisons.

La premiére raison est que dans son étude, Candler ne prend en compte le
rayonnement qu’en émission en utilisant une émissivité des particules dépen-
dant de la longueur d’onde et de leur rayon. L’expression de cette émissivité en
fonction de la longueur d’onde n’est par ailleurs pas renseignée. Ainsi les parti-
cules ne font que perdre de ’énergie interne a cause du rayonnement alors que
dans nos simulations ’absorption du rayonnement est prise en compte ce qui
peut baisser fortement les pertes radiatives d’énergie. Ceci est particulierement
vrai dans notre cas pour les petites particules au voisinage de la sortie de la
tuyére qui absorbent fortement le rayonnement émis par le reste du jet.
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FIGURE 5.26 — Comparaison des champs de température (en K) des petites particules
dans le jet ANTARES II avec les résultats obtenus par Candler. En haut : résultats
de Candler extraits de [21]; en bas : nos résultats de simulations

La deuxiéme raison qui explique un refroidissement plus rapide est que Candler
et al. n’ont pas pris en compte le phénoméne de surfusion dans leur simulation,
utilisant une loi de cristallisation de I’alumine & 1’équilibre & la température de
fusion. De ce fait, la solidification des petites particules commence trés rapide-
ment aprés la sortie de tuyére. Ces derniéres restent alors a la température de
fusion, de l'ordre de 2300 K, jusqu’a leur solidification compléte. Le transfert
convectif d’énergie interne avec le gaz étant proportionnel & la différence de
température entre le gaz et les particules, celui-ci est alors trés important dans
la zone de sortie de tuyére, ou le gaz est trés dense, du fait de la température
figée des particules. Dans nos simulations, la surfusion ralentit en fait le refroi-
dissement des particules. En effet, la solidification des particules n’intervient
que plus tard, lorsque celles-ci ont atteint la température de surfusion de 1930
K. L’écart de température avec le gaz est alors beaucoup moins important, en-
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FIGURE 5.27 — Comparaisons de la densité de petites particules dans le jet ANTARES
1I avec les résultats obtenus par Candler. Isolignes représentant le logyy du nombre de
particules exprimé en cm™>. En haut : résultats de Candler extraits de [21]; en bas :
nos résultats de simulation

trainant de plus faibles pertes convectives. La montée en température en début
de solidification intervient alors plus en aval du jet, dans des zones ou le gaz
est alors moins dense, réduisant encore les pertes convectives.

La figure 5.27 compare les contours de la densité de petites particules dans le
jet ANTARES II. On remarque sur cette figure que nos résultats sont trés com-
parables aux résultats obtenus par Candler, que ce soit au niveau de ’ouverture
du jet de petites particules ou au niveau de la décroissance de la densité le long
du jet. On note par ailleurs une diminution de la densité de particules similaire
au niveau de ’axe associé au phénoméne de "rebroussement".
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5.5 Effets du couplage radiatif et de la diffusion sur
les champs aérothermiques

Les impacts de la diffusion du rayonnement et du couplage radiatif sur les
champs de température des jets a haute altitude sont présentés dans cette sec-
tion. Les autres variables telles que les concentrations et les vitesses des diffé-
rentes espéces ne sont quant a elles que trés peu impactées par le rayonnement.
On ne présente ici que les résultats obtenus pour la configurations sans tuyeére,
les conséquences du couplage radiatif et de la diffusion étant similaires pour la
configuration avec tuyére.

5.5.1 Effets de la diffusion

Dans un premier temps, on s’intéresse a l'influence de la diffusion du rayon-
nement par les particules d’alumine. Les différences de températures des diffé-
rentes espéces (gaz et particules) qu’implique la prise en compte de la diffusion
sont faibles par rapport aux niveaux de températures dans le jet. En effet,
les différences observées entre les températures des différentes espéces avec la
prise en compte de la diffusion du rayonnement sont généralement inférieures
au Kelvin. On observe tout de méme quelques zones dans le jet ot la variation
de température est supérieure & 1 K, pour les petites particules ou pour le gaz,
mais ces zones sont trés peu denses et donc peu significatives par rapport au
jet dans son ensemble.

Malgré son faible impact sur les champs de température, la prise en compte
de la diffusion peut s’avérer importante pour calculer le rayonnement incident
dans certaines zones du jet. Ceci est notamment constaté pour le calcul des
flux radiatifs incidents sur le spectrométre qui sera présenté dans la section
suivante.

5.5.2 Effets du couplage radiatif

Concernant la phase gazeuse, le transfert radiatif, tout comme linteraction
avec les particules n’influe, que trés peu sur les champs de température dans
le jet puisque c’est la détente qui pilote essentiellement le refroidissement. On
observe néanmoins une légére diminution de la température du gaz dans le jet,
d’environ 3 K, lors de la prise en compte du transfert radiatif.

Pour les particules d’alumine, afin d’évaluer I'influence du rayonnement sur les
champs de température, on compare ici les champs de température des diffé-
rentes classes de particules obtenus avec et sans le couplage radiatif. Ces champs
représentent les résultats de simulation du jet ANTARES II pour la configu-
ration sans tuyére et sans prise en compte de la diffusion dans le cas ou 'on
applique le couplage radiatif.

Les figures 5.28, 5.29 et 5.30 comparent les températures des différentes classes
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de particules dans le jet obtenues avec et sans la prise en compte du rayonne-
ment. L’abscisse x = 0 correspond ici au plan de sortie de tuyére.

En observant la figure 5.28 on constate que le rayonnement joue peu sur le re-
froidissement des petites particules, celui-ci étant essentiellement piloté par le
transfert convectif avec le gaz. Le couplage radiatif est responsable d’une baisse
de la température des petites particules mais celle-ci ne dépasse généralement
pas 10 K dans le coceur du jet. Néanmoins, on constate que sur l'extérieur du
jet, ce refroidissement dt au couplage est plus fort, de 'ordre de 50 K. Ceci
s’explique par le fait que dans ces zones le transfert convectif avec le gaz est
moins fort de part la plus faible densité du gaz, le rayonnnement jouant alors
un roéle plus important dans le refroidissement des particules.
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FIGURE 5.28 — Champs de température des plus petites particules dans le jet AN-
TARES II obtenus avec et sans la prise en compte du rayonnement. En haut : sans
rayonnement ; en bas : avec couplage radiatif
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FIGURE 5.29 — Champs de température des particules de taille moyenne dans le jet
ANTARES II obtenus avec et sans la prise en compte du rayonnement. En haut : sans
rayonnement ; en bas : avec couplage radiatif

Pour les particules de taille moyenne, représentées sur la figure 5.29, 'effet du
couplage est beaucoup plus important. En effet, alors que ces particules restent
entiérement liquide jusqu’a 60 m apreés la sortie de tuyére dans le cas ot 'on
ne prend pas en compte le rayonnement, celles-ci commencent & se solidifier a
environ 5 m de la sortie lorsque 1'on ajoute les pertes radiatives. On observe
ainsi une augmentation de la température due au phénoméne de surfusion. Le
méme constat peut étre fait pour les plus grosses particules (cf figure 5.30) qui
se refroidissent beaucoup plus rapidement avec le couplage radiatif. La solidifi-
cation des particules est, dans ce cas, observée en toute fin du domaine de calcul.
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FIGURE 5.30 — Champs de température des grosses particules dans le jet ANTARES
II obtenus avec et sans la prise en compte du rayonnement. En haut : sans rayonne-
ment ; en bas : avec couplage radiatif

Afin d’évaluer de I'influence du rayonnement sur 1’évolution de la température
des particules, la figure 5.31 représente, pour les différentes classes de particules,
les pertes d’énergie, exprimées en W.kg ™!, associées au transfert convectif avec
le gaz et associées au rayonnement. Ces grandeurs ont été extraites des résultats
de simulation sur la configuration ST, le long d’une ligne partant d’un point
situé au demi-rayon de la sortie de la tuyére et faisant un angle de 13,8° avec
I'axe de symétrie du jet. On remarque alors que pour les plus petites particules
de 1 pm de diamétre, les pertes convectives dues a l'interaction gaz/particules
sont beaucoup plus fortes que les pertes radiatives ce qui explique le trés faible
impact du rayonnement sur leur température que 'on a observé sur la figure
5.28. Pour les plus grosses classes de particules (4 pm et 8 pum), les pertes
convectives sont environ dix fois supérieures en sortie de tuyére aux pertes
radiatives. Aprés respectivement 4,5 m et 7 m aprés la sortie de tuyére, les
pertes radiatives deviennent supérieures aux pertes convectives pour les grosses
et moyennes particules. Au-dela, les pertes radiatives sont beaucoup plus élevées
et les échanges convectifs ne jouent plus dans le refroidissement des particules.
Ceci explique les températures presque figées des grosses classes de particules
observées en fin de jet pour les simulations sans rayonnement.
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FIGURE 5.31 — Comparaison des différentes sources de pertes d’énergies des par-
ticules dans le jet ANTARES II. == : pertes convectives dues au gaz; === : pertes
radiatives

5.6 Champs de rayonnement

Nous analysons dans cette partie les champs de rayonnement obtenus avec le
code ASTRE.

On présente, dans un premier temps, les champs de puissances radiatives ob-
tenus dans le jet ANTARES II avec les deux configurations (AT et ST). La
figure 5.32 représente les puissances, exprimées en W.m™3, émises par le gaz
et les particules. On constate que les champs de rayonnement émis sont assez
comparables entre les deux configurations, que ce soit dans le jet ou concernant
le rayonnement émis par le gaz dans la zone de choc.

Pour rendre compte de la contribution au rayonnement des différentes espéces,
les figures 5.33, 5.34, 5.35 et 5.36 montrent les puissances émises par chacune
des classes de particules et par le gaz. Ces figures montrent ainsi que ce sont les
moyennes et grosses particules qui participent a ’essentiel du rayonnement au
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sein du jet en raison de leur plus forte proportion et de leur température plus
élevée dans le jet. Les différences constatées entre les deux configurations sur
les champs de rayonnement sont liées aux différences observées dans la section
précédente sur les champs de températures et de densité de chaque espéce. Pour
le cas des particules d’alumine, il faut aussi y ajouter les différences de densité
de phase solide, les phases de ’alumine n’ayant pas les mémes indices d’ab-
sorption et donc émettant differemment a la température de fusion (cf 3.3.2).

10

FIGURE 5.32 — Champs des puissances radiatives émises, exprimées en W.m™3, dans
le jet ANTARES II. En haut de l’aze : configuration sans tuyére ; en bas : configuration
avec tuyére

Le rayonnement du gaz n’est pas négligeable dans les zones les plus émissives.
La figure 5.37 illustre ce point en représentant la fraction de la puissance émise
par le gaz sur la puissance totale émise a proximité de la tuyére . On remarque
ainsi que le gaz contribue dans certaines zones au centre du jet & plus d’un tiers
de la puissance totale émise et de 15 a 25 % de celle-ci au cceur de la tuyeére.
Ceci justifie en partie la prise en compte du rayonnement du gaz dans nos simu-
lations malgré le fait que le rayonnement n’affecte que trés peu la température
du gaz dans le jet.

Dans le choc, ce ratio est naturellement égal a 1 puisque seul les gaz sont pré-
sents. Les zones ol ce ratio est nul correspondent a des zones ot aucune espéce
gazeuse rayonnante n’est présente (atmosphére pure) ou a des zones trop peu
émissives, pour lesquelles aucun tir n’a été émis par la solveur ASTRE et la
puissance émise a ainsi été affectée a zéro.
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FIGURE 5.33 — Champs des puissances radiatives, exprimées en W.m™3, émises par
les petites particules dans le jet ANTARES II. En haut de l’aze : configuration sans
tuyére ; en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.34 — Champs des puissances radiatives, exprimées en W.m™3, émises
par les particules de taille moyenne dans le jet ANTARES II. En haut de l'aze :
configuration sans tuyeére; en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.35 — Champs des puissances radiatives, exprimées en W.m™3, émises par
les grosses particules dans le jet ANTARES II. En haut de l'axe : configuration sans
tuyére ; en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.36 — Champs des puissances radiatives, exprimées en W.m™3, émises par
le gaz dans le jet ANTARES II. En haut de l'aze : configuration sans tuyére ; en bas :
configuration avec tuyére
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FIGURE 5.37 — Rapport de la puissance émise par le gaz sur la puissance totale
émise o proximité de la tuyére . En haut de l’axe : configuration sans tuyére; en bas :
configuration avec tuyére

Afin d’illustrer I'importance de I'absorption du rayonnement sur le transfert
radiatif, les figures 5.38, 5.39, 5.40, et 5.41 représentent, pour chaque espéce,
le rapport de la puissance absorbée sur la puissance émise dans le jet. On re-
marque ainsi que pour les particules, ’absorption est beaucoup plus importante
dans la tuyere et a proximité de sa sortie. Elle ne représente qu’environ 1% de
I’émission & plus de 5 m de la sortie de tuyére. Par ailleurs, pour le gaz celle-
ci est assez importante en début de sortie de tuyére et particuliérement a la
frontiére avec le jet des particules, autre argument pour la prise en compte du
rayonnement du gaz pour I'étude du transfert radiatif dans les jets a haute
altitude.
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FIGURE 5.38 — Rapport entre les puissance absorbées et émises par les petites parti-
cules dans le jet ANTARES II. En haut de l’aze : configuration sans tuyeére; en bas :
configuration avec tuyére

12 14

FIGURE 5.39 — Rapport entre les puissances absorbées et émises par les particules de
taille moyenne dans le jet ANTARES II. En haut de l’axe : configuration sans tuyére ;
en bas : configuration avec tuyére
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FIGURE 5.40 — Rapport entre les puissance absorbées et émises par les grosses parti-
cules dans le jet ANTARES II. En haut de laxe : configuration sans tuyére; en bas :
configuration avec tuyére

FIGURE 5.41 — Rapport entre les puissance absorbées et émises par le gaz dans le
jet ANTARES II. En haut de azxe : configuration sans tuyeére ; en bas : configuration
avec tuyére
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Comparaison avec les mesures expérimentales :

Pour tenter de valider les résultats de simulation et I’étude du rayonnement
dans les jets a haute altitude, on compare nos résultats avec les données ex-
périmentales recueillies par le spectrométre situé a I'avant du véhicule et qui
a mesuré la luminance spectrale provenant du jet lors du fonctionnement du
moteur ANTARES 1T [44]. Ces données expérimentales constituent les seules
données exploitables pour comparer nos résultats.

Le spectrométre est fixé sur un périscope a 'avant de 'engin a 1,25 m de la
téte de 'engin et 41 cm de 'axe de celui. Il a mesuré la luminance émise par le
jet dans la gamme UV, pour des longueurs d’ondes situées entre 0,2 pym et 0,4
pm, sur une ligne de visée faisant un angle de 4° avec 'axe du jet. L’ouverture
angulaire du spectrométre est de 4°. Le schéma 5.42 illustre le spectrométre, sa
position sur 'engin et la ligne de visée.

. ., Ouverture : 4° )
Ligne devisée e

SPECE\I}Jmétre — Y e pngle: a”

FIGURE 5.42 — Position du spectrométre dans le jet ANTARES 11

Afin de calculer la luminance regue par le spectrométre dans nos simulations,
des calculs de rayonnement ont été effectués a partir des résultats des simu-
lations couplées (champs convergés). Pour calculer la luminance incidente au
spectrométre, 'approche Monte Carlo backward a été utilisée (cf section 4.4.6),
en lancant les tirs uniquement depuis la position du spectrométre et suivant
une direction située dans ’angle solide correspondant & l'ouverture du spec-
trométre. Cette direction reste alors constante lorsque 1’on ne prend pas en
compte la diffusion par les particules et est amenée & varier lorsque celle-ci est
considérée.

La gamme spectrale des données expérimentales est 0,2 - 0,4 pum. Cela cor-
respond, pour nos simulations du rayonnement, & une zone, découpée en 132
bandes (de 200 cm™!), oil seules les particules rayonnent, le rayonnement des
gaz n’étant pas modélisé en-dessous de 0,8 um car il est trés négligeable par
rapport a celui des particules et au reste du spectre.

L’ensemble des résultats présentés ci-dessous a été obtenu avec le code ASTRE
en effectuant un calcul sur 480 coeurs, chaque coeur effectuant 10 millions de
tirs depuis le spectromeétre. Afin d’obtenir des résultats précis sur toutes les
bandes spectrales, la distribution spectrale utilisée est une distribution uni-
forme, chaque bande étant affectée & un méme nombre de rayons.

La figure 5.43 compare ainsi nos résultats de simulation avec les données ob-
tenues lors de 'expérience BSUV2, issues de la référence [44] ainsi qu’avec les
résultats de simulation obtenus par Candler [21]|. Les résultats de nos simula-
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tions représentés correspondent aux résultats obtenus pour les configurations
avec (AT') et sans (ST') tuyére, avec et sans la prise en compte de la diffusion.

Longueur d'onde (um)

FIGURE 5.43 — Comparaison avec les données expérimentales de la luminance spec-
trale incidente sur le spectométre obtenue par simulations numériques

L’analyse de ces résultats montre dans un premier temps que ’on obtient une
luminance environ deux fois plus élevée pour la configuration AT que pour la
configuration ST'. Ceci s’explique par le fait que les particules de taille moyenne,
responsables de la plupart du rayonnement incident, commencent & se solidifier
beaucoup plus tot dans le jet dans le cas AT (cf figure 5.25) et que pour cette
gamme de longueur d’onde, ’émission est beaucoup plus forte a 1’état solide
qu’a l'état liquide (cf figure 3.27), I'indice d’absorption du modéle d’Anfimov
(phase solide) étant trés élevé en dessous de 1 pum.

En comparant les résultats obtenus avec et sans la diffusion pour chacune des
configurations, on note que la diffusion a tendance & diminuer le rayonnement
incident. Cette diminution est de I'ordre de 10 % pour la configuration AT et
20 % pour la configuration ST. La diffusion agit en quelque sorte comme un
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écran en rallongeant les chemins optiques et donc augmentant le phénoméne
d’extinction. On remarque par ailleurs certains pics sur la luminance pour les
calculs avec diffusion et avec tuyére, marqués en particulier aux alentours de
0,2 pm. Ces pics correspondent au rayonnement émis depuis des zones trés
émissives mais situées loin de la ligne de visée qui a réussi a parvenir jusqu’au
détecteur grace a la diffusion. On observe par ailleurs des pics similaires dans
les résultats expérimentaux de Erman et al. (cf Réf. [44]) qui pourraient s’ex-
pliquer en partie par la diffusion.

La comparaison de nos résultats avec les résultats expérimentaux montrent un
trés bon accord de nos résultats avec tuyére entre 0,2 et 0,3 pm. Les résultats
obtenus sans la tuyére sont un peu moins proches des résultats expérimentaux
mais restent toutefois trés satisfaisants au regard des nombreuses incertitudes
et approximations utilisées. On remarque néanmoins qu’au dela de 0,3 pym ’en-
semble des résultats de simulation, y compris ceux obtenus par Candler, ne
possédent pas la méme allure que les données expérimentales, pour lesquelles
la luminance croit plus lentement avec la longueur d’onde (voir décroit prés
de 0,4um). Ce comportement différent reste difficilement explicable et a aussi
été observé sur les résultats de simulation obtenus dans la littérature sur le jet
STAR 27 (cf [19], [5]). Le fait que cette évolution vers 0,35 pm de la luminance
soit trés éloignée du comportement de la fonction de Planck pourrait laisser
penser a une mauvaise calibration du spectrométre dans ce domaine spectral,
mais ce point est difficilement vérifiable.

Les résultats de la configuration sans tuyére sont assez proches des résultats
de simulation de Candler dont ont été extraits les paramétres de simulation.
Cependant, il reste trés difficile d’effectuer des comparaisons dans la mesure ou
aucune information n’est donnée par Candler sur les propriétés radiatives de
I’alumine considérées.

La figure 5.44 représente les résultats de simulations, obtenus avec les diffé-
rentes configurations, de la luminance spectrale incidente sur le spectrométre
entre 50 et 15000 cm~! (longueurs d’onde supérieure & 0,6 um). On remarque
que dans cette gamme spectrale, le rayonnement incident est plus intense dans
la configuration sans tuyére pour les nombres d’onde inférieurs & 6000 cm ™!,
au dela de 6000 cm ™! la luminance devient au contraire plus forte avec la confi-
guration avec tuyére. Ceci s’explique par les variations de températures et de
fractions massiques de la phase solide dans le jet pour les différentes configura-
tions. Malgré le fait que la prise en compte de la diffusion dans les simulations
couplées ne modifie que trés peu les champs de température, on constate que
celle-ci diminue de maniére significative le signal regu par le spectrométre. Sa
prise en compte est ainsi importante pour le calcul des flux radiatifs dans le jet.
Notons que, & d’autres endroits du jet, la diffusion pourrait avoir I’effet inverse
et augmenter les flux radiatifs incidents.
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FIGURE 5.44 — Luminance spectrale incidente sur le spectomeétre obtenue par simu-
lations numériques entre 50 et 15 000 cm™"

Pour rendre compte de I'importance du choix de I'indice d’absorption de I’alu-
mine dans les calculs de rayonnement les figures 5.45 et 5.46 comparent, pour la
configuration avec tuyére sans diffusion, les luminances incidentes sur le spec-
trométre pour différents choix d’indices d’absorption de I’alumine. Le premier,
(noté Simulations AT') correspond a nos résultats de simulations pour lesquels
on utilise I'indice d’Anfimov pour ’état solide et I'indice de Dombrovsky pour
létat liquide (cf 3.3.1). Les autres résultats correspondent a l'utilisation du
méme indice, soit d’Anfimov, soit de Dombrovsky, pour les deux états de I'alu-
mine. Ces derniers résultats restent fictifs, puisque le calcul de luminance est
effectué a partir des simulations couplées utilisant les deux indices, mais per-
mettent de bien rendre compte de l'effet de chaque indice et de chaque phase
sur le rayonnement.

On remarque sur la figure 5.45 que la luminance recue avec l'utilisation de
Iindice d’Anfimov est plus forte dans la gamme UV qu’avec I'indice de Dom-
brovsky. C’est donc la présence de particules solides dans le jet qui est respon-
sable de la plupart du rayonnement regu par le spectrométre.

Dans linfrarouge (pour de plus grandes longueurs d’onde), c’est indice de
Dombrovsky qui rend le jet plus émissif. L’émission par les particules liquides
et chaudes contribuent ainsi en grande partie au rayonnement thermique du
jet.
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FIGURE 5.45 — Influence de lindice d’absorption de ’alumine sur la luminance spec-
trale incidente sur le spectométre dans la gamme UV

L’ensemble de ces résultats a permis de montrer 'importance de la prise en
compte du rayonnement pour établir les profils de température des particules
dans les jets a haute altitude au travers du couplage rayonnement /écoulement.
Ils ont mis en évidence l'intérét de prendre en compte I’écoulement depuis 1’in-
térieur de la tuyére et les différences d’indice d’absorption suivant la phase
de l'alumine. De plus la prise en compte de la diffusion du rayonnement par
les particules joue un role important pour les calculs de flux radiatifs. Les ré-
sultats obtenus sur les calculs de luminance incidente sur le spectrométre ont
montré de bonnes corrélations avec les données expérimentales, permettant de
valider ’ensemble de ’approche développée pour nos simulations. Malgré les
nombreuses approximations et incertitudes entourant notre modélisation des
jets a haute altitude et du rayonnement, ces résultats ont permis de mettre en
évidence, au moins de maniére qualitative, un grand nombre de phénoménes
physiques associés aux jets a haute altitude et a leur rayonnement.
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FIGURE 5.46 — Influence de lindice d’absorption de ’alumine sur la luminance spec-
trale incidente sur le spectométre au-dela de ’'UV



Chapitre 6

Etude du déséquilibre
thermodynamique local

Ce chapitre aborde linfluence du déséquilibre thermodynamique local
sur le rayonnement des gaz dans les jets a haute altitude. En effet, di a
la tres forte détente des gaz de combustion et aux chocs entre les gaz de
l’atmosphere extérieure avec le véhicule ainsi qu’avec les gaz de com-
bustion, la température de translation des gaz évolue tres rapidement
alors que les autres degrés d’énergie des particules gazeuses et plus spé-
cifiquement les miveaur d’énergie vibrationnels n’ont pas le temps de
se mettre en équilibre avec la translation. Nous présenterons dans un
premier temps le traitement de la cinétique du déséquilibre collisionnel
des gaz, en utilisant une distribution des niveauzr purement harmonique
des niveauz de vibration. Ensuite, nous présenterons les résultats obte-
nus pour l’application de ces modélisations dans les jets a haute altitude.
Enfin, nous évaluerons l'influence de ce déséquilibre sur le rayonnement
des gaz dans les jets a haute altitude.
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6.1 Traitement de la relaxation par collisions

Cette section traite de le relaxation par collision des niveauz de vibration
des gaz en déséquilibre thermodynamique local. Dans les jets a haute al-
titude, suite a la perturbation causée par la forte détente, les différents
degrés internes de liberté des gaz, de rotation et de vibration, peuvent
se retrouver en déséquilibre par rapport & la translation. Le rétablisse-
ment vers l’équilibre des niveauz d’énergie internes est alors caractérisé
par les temps de relaxzation des différentes réactions de transition. Pour
des conditions de température et de pression rencontrées dans les jets,
les temps de relaxation des niveaux de rotation sont trés courts par
rapport aux temps de relaxation des niveaux de vibration et par rap-
port au temps hydrodynamique. Les niveaux de rotation peuvent alors
étre comsidérés comme en équilibre avec la translation. Afin de quan-
tifier le déséquilibre des niveaux de vibration des différentes molécules,
on utilise une approche multi-température purement harmonique pour
décrire le peuplement des modes de vibration (cf. [70]). Le peuplement
de chaque mode de vibration suit ainsi une distribution de Boltzmann
a une température de vibration caractéristique associée. Un modéle de
cinétique détaillée des réactions de transition collisionnelles est utilisé
pour décrire I’évolution du peuplement de chaque mode en fonction de la
température de translation-rotation et des températures vibrationnelles
de chaque mode.

6.1.1 Etats vibrationnels des molécules

Pour notre étude, nous traiterons uniquement le déséquilibre vibrationnel des
espéces COg, CO et Na. En effet, les temps de relaxation des modes de vibra-
tions de HyO sont trés courts par rapport au temps de relaxation des modes
de vibration des autres espéces (cf. tableau 6.3). Les modes de vibration de
H>O sont ainsi considérés en équilibre avec la translation-rotation. Par ailleurs
I’absence de données sur la cinétique vibrationnelle de la molécule HCI ne nous
permet pas de prendre en compte cette espéce dans notre modélisation. Une
approche purement harmonique est utilisée ici pour décrire simplement le peu-
plement des différents modes de vibrations de COs, CO et Ns.

6.1.1.1 Niveaux vibrationnnels

Cas de la molécule CO5 La molécule CO2 posséde trois modes de vibration :

- le mode symétrique de fréquence v

- le mode transverse de fréquence vo, deux fois dégénéré

- le mode antisymétrique de fréquence v

Les valeurs des fréquences caractéristiques de chaque mode sont données (en
nombre d’onde) dans le Tableau 6.1. Un état vibrationnel est alors représenté
en spectroscopie par la notation (n m! p), ot n caractérise le nombre de quanta
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d’énergie dans le mode symétrique, m le nombre de quanta dans le mode trans-
versal et p le nombre de quanta dans le mode antisymétrique. Le nombre quan-
tique [ caractérise quant a lui la valeur du moment cinétique vibratoire du mode
transverse. [ peut prendre toutes les valeurs positives ou nulles, inférieures ou
égales & m et de méme parité que m. Les deux états transverses dégénérés m!
différent alors par des moments cinétiques vibrationnels opposés. Ainsi pour un
nombre m donné, il existe m-+1 états vibrationnels transverses différents.
Pour simplifier notre modélisation, la molécule de COs9 est représentée par un
ensemble d’oscillateurs harmoniques de fréquences vy, v et v3. A n, m et p
donnés, I'ensemble des états de vibration (n m! p) est alors remplacé par m + 1
états (n m p) d’énergies égales. Par la suite on utilisera la notation {iy,1i2,i3}
pour représenter un état vibrationnel de COq. L’énergie €;, 4, s, associée a cet
état vibrationnel vaut alors :

Ein,inygy = 1161 + 1269 + 1363 et er = huyge, (6.1)
ol h est la constante de Planck et c la vitesse de la lumiére. A I'équilibre ther-

modynamique, la densité molaire de population n7 ;. ;. de I'état vibrationnel

{i1,12,13} & la température T suit une distribution de Boltzmann :

° (T) = MCOxinisis <_73161 +ige2 + i3€3> , (6.2)

11,12,13 Z002 (T) kT

vibr
Ici, nco, est la concentration molaire de COs, en mol.m ™3, kg, la constante de
Boltzmann et g;,i,i5, la dégénérescence de 'état (i1 iz i3), égale a ia+1 puisque
seul le mode transverse est dégénéré. Zvc;g? (T') est la fonction de partition vi-
brationnelle & la température T donnée par :

259:T) = 3 (iz+1)exp (-“El Tt 2353) (6.3)

vibr ]‘JBT

11,92,13
Afin de caractériser le peuplement des niveaux de vibration hors équilibre,
on utilise une distribution de Treanor [134| qui permet d’exprimer la densité

de population d’un niveau comme fonction des températures vibrationnelles
spécifiques des différents modes 17, 15, T3, suivant la formulation :

nCOQ(iQ + 1) < 1161 > ( 19€9 ) < 13€3 >
Ny inis(T1, T2, T3) = —r———~—exp | ——— | exp | — exp [ — .
sinis (11, T2, T3) ZCOQ(Tl’T27T3) P kgTy P kpTy P kpTs

vibr
(6.4)

Par ailleurs, les échanges d’énergie intravibrationnels entre le mode symétrique

et le mode transverse étant trés rapides, on peut montrer (cf réf. [126]) que les
états des modes symétrique et transverse peuvent étre distribués suivant une
répartition de Boltzmann & une température vibrationnelle commune 175 =
Ty = T5. Ce point sera détaillé dans la section 6.1.2.1. On obtient ainsi la
formulation suivante pour la distribution des modes vibrationnels de COs :

nco,(i2 + 1) ( 1161 +i2€2> ( 11€3 >
My i ia(Tia, Ty) = C02\2 T 1) (o (_ELT %) . (6.5
wiaisl 112 13) = 60, gy P\ m, )P Ty ) (69
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avec 259 il (T2, T3), la fonction de partition vibrationnelle qui peut étre séparée
en deux facteurs :

. 11€1 + 12€2 13€3
2892(Ty5, T3) = 1
vivr (T2, 5) Z (2 + 1) exp ( kpTio ) [Z or ( kBTs)

11,12

= Zye(T12) Z3 3, (T5). (6.6)

TABLE 6.1 — Fréquences caractéristiques des différents modes de vibration

Molécule | fréquence caractéristique | valeur en (cm™1)
C02 141 1388
12 667
123 2349
CcO Voo 2143
N2 VN, 2330

Cas des molécules diatomiques Ny et CO

Les molécules diatomiques CO et N5 ne possédent qu’un seul mode de vibration non
dégénéré dont les fréquences caractéristiques vco et vy, sont données dans le Tableau
6.1. Les énergies des états vibrationnels ¢ de ces molécules sont alors :

€,LCO = ié‘co = ihl/coC 611'\/2 = iENQ = ihVN2C. (67)

De la méme maniére que pour les états de vibration de CO5 on peut écrire la distri-
bution des états vibrationnels d’une molécule diatomique M suivant :

1EM
ex [ — , 6.8
Zf,\fbr(TM) P < kBTM) (©68)

nM(Toy) =

6.1.1.2 Energie et capacité thermique spécifique des modes de vi-
bration

A partir des peuplements des niveaux de vibration présentés précédemment on peut
définir les énergies molaires de vibration de chaque mode de vibration comme la somme
des énergies des différents états vibrationnels d’un mode. Ces énergies, exprimée en
J.mol~! sont données par :

NA CO ( EI-CO )
Evz r ZCO (T _\ CeXp : ’ (69)
T 250 (Teo) XZ: keTco
Ny gl
ENe — 4 N Negen | i , 6.10
vibr — lej\zflij(TNQ) ; 7 kBTN2 ( )
Ny . X i 1161 + ig(—:g)
B2, = > (ia+ 1) (ire1 + e exp( , 6.11
vibr = 712 (3 (i2 + 1)(i161 + i2e2) T (6.11)

11,12
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vibr

Ny . i3€3
Embr = 73 (TS) Z 13€3 €Xp ( kpTs , (612)
i3

N4 étant le nombre d’Avogadro.

On peut par ailleurs introduire les capacités thermiques molaires & volume constant
hors-équilibre des modes de vibration, exprimées en J.mol 1. K1 :

CCO (T ) 8E’L)C;bor —knN Z ’ Eico
) ___wor ex _
vibr \L CO 6T o BiVA Z’Sg" i kBTCO b kBTCO

S ()] e
Zgbor ; kBTCO kgTco B

OE!? 1 . . 2 ) .
W (Tiz) = Z080 = ey Ny | e 7 (12 +1) (W> exp <_“51+’2€2)

0T vibr £ kgTis kpTis
2
1 . 1161 + 12€2 ( 11€1 +i2€2>

R R G B e (i Sk . (6.14
Zz, “2;2( 2+1) kpTh2 kpTia (6.14)

OFE3 1 ises \ i3€3

T Zwibr _ =knN _
mbr( 3) 8T3 BiVA ZSZbT lz (kBT3> exp :ZCBTg

2
’Lg&'g i3€3
_ — . (6.15
( ’UZbT lz kBT3 ( kBT3)> ( )
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FIGURE 6.1 — Energie molaire a I’équilibre des modes de vibration de COy, CO et
Ny
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FIGURE 6.2 — Capacité thermique molaire & Uéquilibre des modes de vibration. A
gauche : modes de COy ; a droite : modes de CO et Ns.

Les Figures 6.1 et 6.2 représentent les énergies molaires et capacités thermiques mo-
laires des différents modes de vibrations. On voit alors que le mode symétrique trans-
verse de COg est beaucoup plus énergétique que les autres modes pour la gamme
de température de notre étude et que par ailleurs les modes de CO, Ny et le mode
antisymétrique possédent des énergies & 1’équilibre trés proches de part la proximité
des quanta d’énergie de leurs modes de vibrations. La comparaison entre les capaci-
tés thermiques des modes vibrationnels calculées et celles issues de [123] montre par

ailleurs que le modéle harmonique est plutot satisfaisant pour décrire le peuplement
vibrationnel.

6.1.2 Meécanismes de relaxation vibrationnelle

On aborde dans cette section ’ensemble des mécanismes réactionnels binaires (a 2
molécules) susceptibles de modifier le peuplement des états vibrationnels. Pour re-
présenter ’état vibrationnel ¢ d’une molécule A on utilisera la notation A {i}, pour
la molécule de CO,, un état vibrationnel sera noté COq {iy,i2,i3}. Par ailleurs, un
mode vibrationnel sera noté m et pourra correspondre soit aux modes des molécules
diatomiques CO (m =CO) et Ny (m =N3) soit au mode de vibration couplé de COq
symétrique-transverse, (m = 12), soit au mode antisymétrique de COq, (m = 3).

6.1.2.1 Présentation des différents mécanismes de relaxation

Le premier type de relaxations consiste en des transitions Vibration-Translation, pour
lesquelles un mode vibrationnel m gagne ou perd de 1’énergie par collision avec une
molécule neutre M (M n’échangeant que son énergie de translation, pas son énergie
interne). Ces réactions seront notées V7T, et prennent la forme :

K]\/I_
VT,:  A{i}+M — 5 A{i—1}+M. (6.16)
Kﬁl{i}_l

3000
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On se limite dans notre cas aux transitions d’un seul quantum d’énergie vibration-
nelle qui sont considérées comme les plus probables de se produire [99]. Ici, K %{i}

et K i\{{i ! désignent respectivement les constantes cinétiques des réactions directe,
ou la molécule A perd un quantum, et inverse, ol la molécule gagne un quantum et
seront abordées dans la section 6.1.2.2. Ce sont ces transitions Vibration-Translation
qui tendent a ramener les état vibrationnels & 1’équilibre thermodynamique a la tem-
pérature de translation.

Les autres mécanismes de transition vibrationnelle (dénommés de type 2 et 3 ci-
dessous) impliquent des échanges d’énergie vibrationnelle entre différents modes, de
deux molécules différentes ou d’une méme molécule pour le cas de COs. Dans le cas
des jets, ou les niveaux de vibration sont en surpopulation par rapport a ’équilibre
thermodynamique, ces échanges entre deux états de vibration ont tendance a peupler
I’état de plus basse énergie. Ces transitions Vibration-Vibration prennent la forme
générale :

A+ B = A{i+k}+ B{i' —k'}. (6.17)

Les transitions de ce type sont d’autant plus probables que la différence d’énergie
AFE des énergies échangées entre les modes est faible, cette énergie AE étant alors
échangée sous forme d’énergie de translation entre les différentes molécules entrant
dans la réaction.

AE,m =el +ef — (e +e5_0). (6.18)

Par convention, le sens direct de chaque transition sera choisi de telle sorte que AFE
soit positive.

Le deuxiéme type de relaxation correspond alors aux transitions Vibration-Vibration
intra-mode, notées V'V,,,, pour lesquelles deux molécules d’une méme espéce A échangent
un quantum d’énergie d’'un mode vibrationnel m.
. . Kvv,, . .
VVia AL} + A} —" A{i+ 1} + A{d -1} (6.19)
VVin

Pour ces réactions, la différence AE d’énergie vibrationnelle échangée est alors nulle
(avec la modélisation purement harmonique). Ces réactions sont alors trés rapides
devant les autres réactions de transitions vibrationnelles (voir Tableau 6.3), ce qui
permet de considérer les modes comme en équilibre avec eux-méme et de définir les
températures vibrationnelles caractéristiques de chaque mode.

Enfin le troisiéme type de relaxation corresond aux transitions Vibration-Vibration
inter-mode entre des modes différents m et m/, notées V'V, .

Parmi ces réactions, on trouve les échanges Vibration-Vibration inter-mode au sein
d’une méme molécule de COs :

VViea: COq {il,ig,i3}+M<—>COQ {il 71,Z‘2+2,Z'3}+M, (620)

VVo_3: COq {il,ig,i3}+M(—>COQ {7;1,7:2+3,’L'371}+M, (621)
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VVi_o_3: COs {’il, i27i3} + M < COy {’i1 + 1,40+ 1,13 — 1} + M. (622)

Pour le mécanisme V'V;_5, du fait de la résonance de Fermi, les écarts entre les énergies
vibrationnelles échangées sont trés faibles et les deux modes sont en forte interaction.
Alinsi cette réaction est nettement plus rapide que les autres réactions (voir Tableau
6.3). Cela entraine ainsi ’équilibre entre les modes symétrique et transverse de COq
et permet de définir le mode couplé {12} et sa température caractéristique Tis.

Les autres transitions Vibration-Vibration inter-mode impliquent des échanges vibra-
tionnels par collision entre les modes de deux molécules différentes, elles prennent la
forme générale :

KB{’.i,}ﬁBv{i,-—k:/}
A{i} 4+ B{i'y —22Y AL+ ky+ B{i’ — K'Y (6.23)

B{i'}»B{i' -’} 71
Ka{iy S agivry

Notons que pour les échanges Vibration-Vibration inter-mode impliquant la molécule
HyO (11=3657 cm™!, 15,=1595 cm~!, v3=3756 cm~1) les différences d’énergies avec
les modes vibrationnels des autres molécules sont grandes par rapport aux autres
réactions VV inter-mode. Ces transitions ont alors un temps de relaxation plus long
que les autres réactions et ne seront pas prises en compte dans notre modélisation.
En résumé, le tableau 6.2 donne ’ensemble des réactions de transitions collisionnelles,
VT et VV, prises en compte pour notre modélisation. Il présente aussi la différence
des énergies vibrationnelles AE, exprimée en em ™! ainsi que 1'ordre de grandeur des
constantes cinétiques a 1000 K exprimés en Pa~'.s—1 (la fourchette donnée tient
compte des différents types de collisionneurs).

TABLE 6.2 — Transitions vibrationnelles prises en compte pour notre modélisation

Type Note Réaction AE (em™ 1) | k (Pa=Ts™ 1)
vT VT CO2 {il,ig,i3}+M(—>COQ {il,iz 71,i3}+M 667 10—2 & 1000
VT3 COs2 {i1,i2,i3} + M > CO2 {iy,i2,i3 — 1} + M 2349 10-7 41075
VT, No{i}+ M < No{i —1}+ M 2330 10~% 4 100
VTco CO{i}+ M+ CO{i—1}+ M 2143 10~% a 10
VVAC/[O2 VVa_3 CO2 {i1,i2,i3} + M <> CO2 {i1,i2 + 3,93 — 1} + M 348 1a 100
VVi_o_3 COo {i17i27i3}+M(—)COQ {i1+1,’i2+l,i371}+M 294 10 & 1000
AYAY VV3_N2 COqy {il,iQ,i3}+N2 {’L} <~ CO9y {il,ig,ig 71}+N2 {1,+1} 19 1 a 100
VVs3_co COo {il,iz,i3}+CO{i}<—>COQ {il,ig,i3—1}+CO{i+l} 206 14 100
VVis_co COs {i17i27i3}+00{i}<—)002 {i1+1,i2+1,i3}+00{i—1} 88 14100
VVN,_co No{i} + CO{i'} <> N2 {i — 1} + CO {i’ + 1} 187 14100

6.1.2.2 Constantes cinétiques de réaction

On cherche a établir un modéle de cinétique détaillée des différents mécanismes de
relaxations des modes vibrationnels. Pour cela il est nécessaire de connaitre I’expression
de chacune des constantes cinétiques des réactions de transition entre différents états
vibrationnels. Chaque réaction prend la forme générale :

Ay + B L1> Ay + By (624)
P

Suivant le formalisme de la cinétique chimique, K et K ! désignent respectivement

les constantes de vitesse directe et inverse de la réaction, exprimées en m>.mol~!.s71.
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En notant na,, np,, na, et np, les concentrations molaires des particules A1, By, Ao
et By, I'évolution temporelle des populations est alors donnée par la relation :
dnAl dnB1

ar = ar szlnAanQ—KnAlnBI (6.25)

On peut alors introduire la grandeur intensive k, qui dépend uniquement de la tem-
pérature translationnelle T, exprimée en Pa=l.s7! :

nK _na K np K _ K (6.26)

k= ,
D DA, DB, kT

D, DA,, PB, désignent respectivement la pression totale et les pressions partielles des
molécules A; et By et n la concentration molaire totale des espéces gazeuses. Avec le
formalisme harmonique, le principe du bilan détaillé permet d’exprimer la constante
de vitesse inverse K ! de la réaction de transition vibrationnelle en fonction de la
constante de réaction directe K. Nous prenons ici ’exemple de la transition vibration-
nelle VV,_3 présentée dans le Tableau 6.2.

KM o )
. . . {i1,ig,ig}—{i1,i0+3,i3—1} . . .
CO, {21,12723}+M " L LT - CO, {21722+3,Z3—1}+M. (627)
K{il»772«i3}ﬂ{i1#i2+3vi3*1}

A T’équilibre thermodynamique on a alors :
—0=FKM “nang (T)
=V = Bl iy isy o {in,ie+3,is—1) WMy ip43i5—1

M o
= K5, i ia o {inia+3,ia—1} WMy iy i3 (1) (6.28)

dng . .. (T)

119273

dt

En utilisant I’expression 6.2 on obtient alors :

—1

M 9+ 1 369 — €3
K{il,i2,i3}ﬁ{i1,i2+3,i3*1}

_ M
_K{i1,ig,ig}ﬁ{il,i2+3,i371}7eXp 7]@BT ) (6.29)

is + 4
La généralisation a toutes les autres réactions de transitions vibrationnelles permet
ainsi 'expression simple des constantes de vitesse inverses en fonction des constantes
de vitesse directes.
Par ailleurs, Schwartz, Slawsky et Herzfeld [114] ont montré, en utilisant la théorie
dite SSH que l'on pouvait exprimer les constantes de vitesses des états vibrationnels
consécutifs d’une transition vibrationnelle donnée a partir de la constante de vitesse
associé a ’état de plus basse énergie.
On a alors pour les échanges Vibration-Translation tels que :

KM
A{i}+ M 225 A -1} + M, (6.30)
Koy =K, (6.31)

Pour les échanges Vibration-Vibration

KB{’.i/}—>B.{i/—k’}
A{iy+ B{i'y 22 Ali+ k}+ B~ K}, (6.32)
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on a

B{¢}-»B{i'-k'} _ (i+k)! i’ B{k'}—B{0}
Aliy=Alitk} T Gl (i — k/)!k/!KA{O}—)A{k} : (6.33)

Ce qui donne par exemple pour le mécanisme VVs_3 :

M (ig + 1)(12 —+ 2)(22 + 3)23 M
K inis) s {in in+ 31051} = 3 K{0,0,1}-{0,3,0}- (6.34)

A partir des constantes de vitesse des mécanismes de transition entre les premiers
états vibrationnels on peut ainsi trouver une formulation des constantes de vitesses
des réactions impliquant les états supérieurs et les constantes de vitesse inverse. Une
étude bibliographique a alors été faite pour obtenir des expressions de ces constantes
de vitesse en fonction de la température de translation T, T allant de 200 a 3600 K,
gamme de température caractéristique des jets a haute altitude. L’ensemble des ex-
pressions utilisées pour notre étude est regroupé dans 1’Annexe B.1.

La Figure 6.3 représente les constantes cinétiques, exprimées en Pa~!.s7!, des tran-
sitions Vibration-Translation correspondant & la relaxation du premier état excité des
modes de vibration des molécules CO3, CO et Nj. Ces figures montrent dans un pre-
mier temps que le mécanisme VT3 de relaxation du mode antisymétrique de CO4 est
beaucoup plus lent que les autres mécanismes, ainsi on peut négliger cette transi-
tion, la relaxation du mode antisymétrique s’effectuant alors uniquement par échanges
Vibration-Vibration avec les autres modes. La Figure 6.4 représente quant a elle I’en-
semble des constantes cinétiques des transitions Vibration-Vibration pour la relaxation
des premiers états des molécules. On remarque que les molécules neutres HoO et Hs
jouent un réle majeur dans la relaxation des niveaux de vibration, les constantes ciné-
tiques des réactions impliquant ces molécules étant environ 100 a 1000 fois supérieures
a celles des autres réactions.

o
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FIGURE 6.3 — A gauche : Constante de vitesse des transitions Vibration- Translation
des modes de COs; a droite : Constante de vitesse des transitions Vibration-
Translation des modes de CO et No
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FIGURE 6.4 — A gauche : Constante de vitesse des transitions Vibration- Vibration
de COs ; a droite : Constante de vitesse des transitions Vibration-Vibration entre deux

molécules différentes.

Le Tableau 6.3 regroupe quant & lui I'ordre de grandeur des constantes cinétiques
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des réactions de relaxation considérées comme trés rapides par rapport aux méca-

nismes pris en compte pour notre modélisation (constantes cinétiques supérieures a
1000 Pa=1.s71). On a ainsi les relations suivantes entre les temps caractéristiques de

relaxation :

Ttrans < Trot < TVV,, ~ TVVi_y << TV, ™~ TVVwire << TVTy-

TABLE 6.3 — Ordre de grandeur des constantes cinétiques des mécanismes de relaza-

tion rapides

Réaction odg (Pa~!l.s71) | référence
Translation-Translation 10* a4 10°
Translation-Rotation 10% a4 10° 81
Vibration-Vibration intramode VV,, 10% 107
Vibration-Vibration Fermi VV;_g 10° 107
Vibration-Translation HyO 10° 130

6.1.3 Termes de production d’énergie vibrationnelle

A Paide du formalisme présenté dans les sections précédentes on peut calculer état par
état la variation Ry,,) de concentration molaire par unité de temps d’'un état vibra-
tionnel {m} (exprimée en mol.s™!1.m™3) en sommant sur Pensemble des mécanismes

(6.35)

40
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de relaxation vibrationnelle impliquant cet état {m}.

M M
Ry = D | D ntngm Ky gmy = 170y Ky oy
M| {m'}

{4’} = {4} {Ay—={a'}
+Z Z A K Gyt — My my K i |- (6.36)
{4} [{m'}

Ici la premiére sommation sur M représente la sommation sur I’ensemble des molécules
neutres entrant dans des réactions de relaxation de I’état {m}. La sommation sur les
états {m’} représente l'ensemble des états possibles, au départ ou a larrivée, qui
implique une transition de I’état {m}. Par ailleurs la sommation sur {A} représente la
sommation sur I’ensemble des états vibrationnels des différentes molécules impliquées
dans les transition Vibration-Vibration impliquant 1'état {m}, {A’} étant I’état de
départ ou d’arrivée associé a ces transitions impliquant ’état {m}. On peut réécrire
Ry sous la forme :

Rimy= Y. Rl (6.37)

transitions V

Ici R‘{/m} représente alors la variation de concentration molaire par unité de temps
issue du mécanisme de relaxation V.

Ainsi on a pour le mécanisme de transition Vibration-Translation V15 du mode trans-
verse de COs :

VT, _ o M o M -1
R{ihi%ig} - E nym [n11712+1713Ki2+1—>i2 +n11712—1713Ki2—>i2—1

-1
_ni1,i2,i3(KM 1+ Kij\j—i-l—m’z ) (638)

12—)12—
Pour le mécanisme de transition Vibration-Vibration V'Va3 entre les modes transverse
et antisymétrique :
V' Va3 _ L . M L i M -1
{iroimsis} = 2 WM |Miria=3,is 41050 iy 53,0115 1,0 T Tinsia 43,05 =1 i iy i in 43,05 —1
M

M M -1
7n7:1~,i21i3 (K’Ll,’LQ i3—11,52+3,i3—1 + Kil,i2—3,i3+l—>i1,i2,i3 ) (6'39)

Pour le mécanisme de Vibration-Vibration VV;3_y, entre le mode antisymétrique de
CO3 et le mode de vibration de Ny :
) ) -1
RV Ve-ma _ Z N {i' } o No{i +1} KNQ{ ‘—1}-Np{i'}
{11712713} - NN {ir}y [ Thiriz,ia+148% ) 14 ig+1—iy ia,is + My in,ig—1 i1,12,i3—41,i2+3,i3—1
No{i'}

No{i'}—=No{i'+1} LK Ng{z —1}—Na{i }

—Tiy iy g ( i1,10,i5—i1,i0,i5—1 i1,10,i5+1—i1 00,05 )

(6.40)

Ces termes dépendent alors de la température de translation 7T, des températures
caractéristiques des différents modes de vibration entrant dans la réaction et des
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concentrations molaires des espéces. On peut & partir de ces termes construire les
termes de variation d’énergie par unités de temps et de volume de chaque mode de
vibration m d’une molécule A (mode de vibration de N3, de CO, mode couplé sy-
métrique/transverse ou antisymétrique de CO3), noté R,, et exprimé en J.s~t.m=3.

— m 14 _ \4

an — NA Z E{m/} Z R{m/} — ZRm (641)
{m'} \4 \%

Ici {m'} désigne un état vibrationnel de la molécule A et €{ sy Vénergie, exprimée en

J, du mode m associé & cet état. R) désigne quant & lui la variation d’énergie par
unité de temps du mode m associée & la transition V et se calcule comme :

vV _ m 14
{m’}
On a ainsi :
Ris = Ny Z (’i1€1 + i2€2) ZR}/';l,i2;i3} = ZR}%, (643)
{1;1,7;2,1-3} 1% 1%

Ry=Na > isesd Rl iiy =D RY, (6.44)
14 14

{i1,i2,i3}

Ry,=Na > i'enad R, = RN, (6.45)
No{i'} 14 \%4

Roo=Na Y iecod Rboun =Y Réo (6.46)
co{i'} % v

Pour une transition V4_ g, issue de la collision des molécules A et B, on peut écrire :
RVA-5 = nnpQYa-=. (6.47)

Les termes d’échange d’énergie QX{*’B, exprimés en J.s~'.mol~2.m> , dépendent alors
uniquement de la température T et des températures caractéristiques des modes de
vibration des molécules A et B. Pour ’ensemble des transitions vibrationnelles prises
en compte pour notre étude, une tabulation de ces termes d’échange a été effectuée en
fonction de ces températures.

Pour construire ces termes on a pris en compte les 10 premiers états de vibration de
CO et Ny, pour la molécule de COs, on a pris les 10 premiers états des modes symé-
trique et antisymétrique et les 15 premiers états du mode transverse. La tabulation en
température a été effectuée pour des température de translation et de vibration allant
de 200 a 3600 K tous les 100 K.

Si on considére que la variation de population d’un mode vibrationnel m, associé a la
molécule A, est uniquement due aux relaxation par collision on a alors :

dE™, oE™, dT,, AT,
vibr _ vibr = nac™ (T, — R, (T. Ty, Thr...). 4
AT "ATaT, dt naCipr (Tm) =g~ = Bon (T, Lo, Toe ) (6:48)
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6.1.4 Application a un cas de détente 1D

Afin d’illustrer les effets du déséquilibre vibrationnel, le modéle développé précédem-
ment a été appliqué & un cas simple de détente quasi-unidimentionnelle. On étudie
ainsi la détente d’'un gaz parfait dans une tuyére conique de 10 cm de rayon au col
et de 15° d’angle. L’écoulement est considéré comme stationnaire, isentropique, sans
apport de chaleur ni de travail et on ne prend pas en compte les forces de frottement
pariétales ni les forces volumiques. L’ensemble des grandeurs physiques sont considé-
rées comme unidimentionnelles, c’est-a-dire constantes sur une section du cone.

La conservation de la masse implique la relation :

puA = constante, (6.49)

ou p , u et A désignent respectivement la masse volumique, la vitesse et l'aire de la
section.
La conservation de I’énergie totale donne quant & elle la relation [4] :

u2
h+ 5= constante, (6.50)

ou h désigne ’enthalpie massique du fluide.
Enfin la conservation de la quantité de mouvement donne 1’équation :

dp + pudu = 0, (6.51)

p étant la pression du gaz.

Le gaz considéré est constitué de 70 % de Na, 20 % de CO5 et 10 % de HO. Les capa-
cités thermiques & volume constant des différentes espéces sont prises comme fonctions
polynomiales de la température (voir Annexe A). Les conditions initiales au col de la
tuyére sont un débit de 9 kg.m™2.s7! et une température de 2995 K. La tuyére est
considérée comme amorcée au col c’est-a-dire que le nombre de Mach y est égal & 1,
ce qui équivaut & une vitesse de 1118 m.s~! dans notre cas.

Afin de calculer I’évolution de la masse volumique au cours de ’écoulement, on utilise
la formule suivante donnée par Anderson [4] :

dp _  M? dA
p MZ-1A°

(6.52)

Pour s’affranchir du cas particulier au col de la tuyére, menant & une forme indétermi-
née, on initie le calcul pour un nombre de Mach égal & 1,04 en considérant le rapport
des capacités thermiques 7y constant depuis le col, ce qui permet d’utiliser les formules
exprimant les grandeurs d’état en fonction des grandeurs au col (représentées avec
Pexposant *) et de v :

A 1 -1 2 (v+1)/2(v=1)
R | G A L : (6.53)
A M 2 y+1

T 1 —1)/2
I __1+0-Df2 (6.54)
T 14+M*(y—1)/2
L’abscisse initiale est ainsi de 2,37.107% m et la température de 2950 K . L’abscisse
est ensuite discrétisée en pas Az de 1073 m. On utilise ensuite un schéma d’Euler



Pression (en Pa)

na

CHAPITRE 6 - ETUDE DU DESEQUILIBRE THERMODYNAMIQUE LOCAL 209

explicite pour calculer ’évolution des grandeurs d’états a 1’aide des équations 6.51 et
6.52, de la loi des gaz parfaits et de la conservation du débit.

Les résultats obtenus pour les différentes grandeurs d’états sont représentés sur la
Figure 6.5. Cette détente entraine ainsi une rapide chute de pression, suffisamment
violente pour entrainer le déséquilibre vibrationnel qui sera exposé par la suite.

FIGURE 6.5 — Evolution de la pression, la température, la vitesse et la masse volu-
mique lors de la détente

Le traitement du déséquilibre vibrationnel est ici fait en post-traitement du calcul
de I’écoulement précédent c’est-a-dire que 'on considére la température de transla-
tion/rotation et les autres grandeurs d’état égales a celles calculées précédemment
et présentées Figures 6.5. Cette approche a pour but d’étudier de maniére appro-
chée le déséquilibre introduit par la détente, un couplage du déséquilibre vibrationnel
avec ’écoulement nécessiterait une étude plus approfondie. Les réactions de transi-
tions prises en compte pour ce cas sont ici : VT, VIN,, VVa_n,, VVasz et VVia3.
Pour chaque mode de vibration m, associé & une molécule A, ’équation d’évolution
de I’énergie molaire de ce mode est donnée par :

dE:;?br _ 6E$’br 8Tm aT’m

m

(6.55)

Pour une variation d’abscisse dx on peut ainsi calculer la variation de la température
vibrationnelle de chaque mode comme une fonction de la capacité thermique ¢, . (T5,)
de ce mode, la vitesse et les termes de variation d’énergie dépendant des différentes
températures et des densités molaires de chaque espéce. Les termes ¢}, . et R, étant
tabulés en température tous les 100 K, une interpolation linéaire est effectuée pour
évaluer ces termes aux températures intermédiaires.

Par ailleurs, afin de respecter les temps de la dynamique collisionnelle, chaque inter-
valle Az est subdivisé en plus petits intervalles de résolution dx de telle maniére que
le temps associé a ce changement d’abscisse soit suffisamment petit pour respecter la
dynamique vibrationnelle (§t = 6z /u de 'ordre de 10~% s). L’évolution des grandeurs
physiques telles que la température et la pression est alors linéarisée sur l'intervalle

Az. Ces équations (6.55) sont résolues en utilisant un simple schéma d’Euler explicite.
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La Figure 6.6 représente I’évolution de la température de translation et des tempéra-
tures caractéristiques de chaque mode au cours de la détente.
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FIGURE 6.6 — Evolution des différentes températures caractéristiques au cours de la
détente

On constate tout d’abord le fort déséquilibre des modes de vibration avec la translation,
les températures de vibration des modes étant en fin de détente supérieures de plus
de 1000 K & la température de translation.

De plus, on remarque qu’au début de la détente, la température de vibration du mode
symétrique/transverse (12) de CO est supérieure aux deux autres températures de
vibration. Cela est dii au fait qu’en début de détente les échanges Vibration-Vibration
entre le mode 12 et les autres modes sont prépondérants par rapport aux échanges
Vibration/Translation et tendent a peupler le mode 12 moins couteux en énergie. Par
la suite la température du mode 12 repasse en dessous des deux autres températures
T5 et T,, les échanges Vibration/Translation du mode 12 étant plus rapides que les
autres mécanismes vibrationnels pour ces conditions de pression et de température.
Cet exemple effectué sur un cas simple de détente 1D montre bien I'importance que
peut jouer le déséquilibre vibrationnel dans le cas des détentes de jets a haute altitude.
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6.2 Post-traitement lagrangien du déséquilibre vibra-
tionnel dans les jets

Dans cette section, nous abordons le traitement du déséquilibre issu de la re-
lazation par collision des niveaux de vibration dans les jets a haute altitude. La
modélisation du déséquilibre vibrationnel abordée dans la section précédente a
été appliquée en post-traitement sur les champs couplés obtenus dans la section
(5), c’est-a-dire que comme pour le cas de la détente quasi-unidimensionnelle
présentée en 6.1.4, il n’y a pas de couplage entre le déséquilibre vibrationnel
et [’écoulement gazeux obtenu par le calcul couplé avec la plateforme CEDRE.
Cette démarche a ainsi pour but d’étudier qualitativement le déséquilibre vibra-
tionnel dans les jets. Elle peut étre considérée comme une premiére itération
d’un calcul couplé auto-consistant. Pour ce faire, on utilise une approche la-
grangienne qui consiste & travailler sur les trajectoires des particules fluides
dans les jets. On applique ensuite le modéle cinétique développé en 6.1.2 sur
chacune des trajectoires pour calculer les températures de vibration de chaque
mode. Par la suite, les champs des températures de vibration sont reconstruits
sur un maillage structuré a partir des trajectoires.

6.2.1 Trajectoires lagrangiennes

Afin d’étudier le déséquilibre vibrationnel des molécules dans les jets, on adopte une
approche lagrangienne permettant de retracer I’historique des modes de vibration de
chaque espéce, COz, CO et Ny. Le jet étant axisymétrique, on se restreint a 1’étude
sur un plan 2D axisymeétrique. Afin de prendre en compte le phénomeéne de diffusion
moléculaire, les trajectoires (équivalentes aux lignes de courant comme on est en régime
stationnaire) sont construites en prenant en compte la vitesse de diffusion de chaque
espéce de telle sorte que le vecteur directeur njy; de la trajectoire d’une molécule M
vérifie :

npp X (ll + VM) =0 s (656)

ou u est la vitesse du gaz et Vg est la vitesse de diffusion de I’espéce M définie dans
la section 2.1.3.2. On obtient alors des trajectoires pour chacune des trois espéces dont
on cherche a étudier le déséquilibre.

Ces trajectoires ont deux origines, une partie d’entre elles sont issues de la tuyére et
l'autre partie provient de I'atmospheére en amont du jet. Cette derniére ne représente
alors que des trajectoires pour la molécules Ny puisque I’atmosphére extérieure est
uniquement constituée de dioxygéne et de diazote. Par ailleurs, on note que les trajec-
toires de CO4 et CO issues d’'un méme point de la tuyére sont quasiment identiques,
une trés infime différence pouvant intervenir au niveau du choc des gaz de combustion
avec I'atmosphére. Par la suite on considérera pour simplifier ’étude une méme tra-
jectoire pour les molécules CO5 et CO, elles sont d’ailleurs identiques a celles de No
dans le coeur du jet, les fractions massiques des espéces y étant constantes.

La Figure 6.7 représente quelques trajectoires des différentes espéces moléculaires dans
le jet associé au cas ANTARES issues des simulations couplées rayonnement /écoulement
dans la configuration sans tuyére (cf. Section 5.3). On distingue les trajectoires pro-
venant de la tuyére et communes entre toutes les espéces représentées en noir, les
trajectoires de Ny provenant de I’atmosphére extérieure, en bleu, et les trajectoires
de Ng et CO2/CO qui différent au niveau de la couche de diffusion dans le choc,
représentées respectivement en vert et rouge.
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FIGURE 6.7 — Trajectoires des différentes espéces moléculaires dans le jet. En noir :
trajectoires communes No /COo/CO provenant de la tuyere; En bleu : trajectoires de
Ny provenant de l'atmosphére ; En rouge et vert trajectoires respectives de COs/CO et
Ny dans la couche de diffusion.

Sur chaque trajectoire, les grandeurs physiques nécessaires a 1’étude de déséquilibre
(température, pression, fraction molaire et vitesse de chaque espéce et densité molaire
du gaz) sont extraites des résultats de simulations ST (sans tuyere), présentés dans la
section 5.3, en différents points le long de la trajectoire.

Chaque trajectoire est ensuite traitée de maniére indépendante afin de calculer la
température vibrationnelle de chaque mode. On adopte alors la méme démarche que
celle présentée dans la section 6.1.4. Pour chaque mode de vibration m, ’équation
d’évolution de la température vibrationnelle, similaire & ’équation 6.55, vérifie ainsi :

T,

OE™, Ty
V10T — m Tm m
—_mor. e ( )—88 v

(9T W vibr (3) = Rm(TyTlQaT37TN27TCOanNzanc'OzvnH207nCOanH2)~
(6.57)

Ici, s représente ’abscisse curviligne le long de la trajectoire et v, la vitesse de la
molécule M associée au mode m définie par :

U = lu+ V. (6.58)

La trajectoire initiale est rediscrétisée de la méme maniére que dans la section 6.1.4
de telle sorte que le pas de temps d’intégration de 1’équation 6.57 soit de 'ordre de
5.1079 s.

Dans le cas des trajectoires communes a toutes les espéces (en noir sur la Figure 6.7)
et les trajectoires comportant uniquement du Ns, les températures vibrationnelles de
toutes les molécules sont résolues en méme temps sur une trajectoire. Pour les autres
trajectoires, on a besoin de connaitre les températures vibrationnelles des molécules
issues d’une autre trajectoire. Par exemple si ’on veut calculer ’évolution des tempé-
ratures vibrationnelles des modes de CO5 et CO (encore fortement excités) sur une
trajectoire passant au niveau du choc (représentée en rouge sur la figure 6.7), on a
besoin de connaitre la température des modes de vibrations de Ny (trés peu exci-
tés) pour des molécules de Ny provenant de l'atmosphére extérieure (calculée le long
de trajectoires représentées en bleu). Afin de résoudre ce probléme, un couplage est
effectué entre les calculs suivant les trajectoires de Ns et les calculs suivants les tra-
jectoires de COs et CO. En un point d’une trajectoire t1, pour calculer I’évolution des
températures vibrationnelles des molécules de CO4 et CO, on utilise les températures
vibrationelles des molécules de Ny, calculées le long d’une autre trajectoire to (ce point
est détaillé dans le paragrahe 6.2.2). On suit ensuite la méme démarche pour calculer
les températures de Ny le long de t5 & partir des résultats obtenus le long de ¢;. Ce
procédé est ainsi répété suffisamment de fois pour obtenir une convergence satisfai-
sante des différentes températures vibrationnelles.

La Figure 6.8 représente ’évolution des températures de vibration des différentes mo-
lécules le long de la trajectoire ) représentée sur la Figure 6.7. Pour cette trajectoire,
tous les gaz, provenant de la tuyére, suivent le méme chemin, ainsi il n’est pas né-
cessaire d’utiliser le couplage avec d’autres trajectoires. On note alors que le mode
antisymétrique de COs, et les modes vibrationnels de Ny et CO sont en fort déséqui-
libre avec la translation, I’écart entre les températures caractéristiques des modes de
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vibration avec la température de translation allant de 800 a 1100 K en fin de détente.
Le mode de vibration de CO est celui qui reste le plus fortement excité, d’une part
car les transitions Vibration-Translation de CO sont trés lentes (voir Figure 6.3) et
d’autre part car le quantum d’énergie du mode est plus faible que les autres modes,
ainsi les transitions Vibration-Vibration entre CO et No, et entre CO et COs, tendent
a favoriser l'excitation de CO.

Par ailleurs les modes symétrique et transverse de CO2 sont proches de ’équilibre avec
la translation, ’écart entre les températures allant de 300 K en début de détente a
moins de 100 K en fin de détente. Cela est dii au fait qu’il y a beaucoup de Hy dans le
mélange (fraction molaire d’environ 30 %) et que les échanges Vibration-Translation
du mode "12" avec Hy sont trés rapides.

La figure 6.9 représente quant a elle I’évolution de la température de vibration de Ny
le long de la trajectoire (D) (représentée sur la Figure 6.7) correspondant a ’excitation
du Ny atmosphérique avec le choc. Cette fois-ci le déséquilibre est inversé, puisque la
température de translation augmente trés fortement du fait du choc et la vibration de
N5 est alors en retard. Pour cette trajectoire, un couplage avec les trajectoires de COq
et CO issus de la tuyére a été nécessaire pour bien prendre en compte les échanges
Vibration-Vibration entre les molécules provenant de différentes sources.
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FIGURE 6.8 — Evolution de la pression et des températures de translation et de
vibration des gaz de combustion le long de la trajectoire (2)
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FIGURE 6.9 — Evolution de la pression et des températures de translation et de
vibration de Ny le long de la trajectoire (D

6.2.2 Reconstruction des champs de températures vibration-
nelles

Les champs des températures vibrationnelles sont reconstruits, & partir des tempé-
ratures vibrationnelles calculées le long des différentes trajectoires, sur un maillage
régulier moins raffiné que le maillage initial. Le maillage 2D de reconstruction com-
porte ici 350x300 cellules rectangulaires (105000 cellules contre plus de 200000 cellules
non structurées sur le maillage 2D sur lequel sont extraites les trajectoires), avec une
discrétisation de 0,2 m suivant I'axe Oz et de 0,1 m suivant 'axe Oy.

En chaque cellule du maillage structuré, on associe les températures caractéristiques
de chaque mode de vibration en calculant la moyenne arithmétique de ces tempéra-
tures sur toutes les trajectoires et sur ’ensemble des points de calcul situés dans cette
maille. Dans le cas particulier ou une trajectoire passe par une maille mais qu’il n’y
a pas de point de calcul dans cette maille, on ajoute un point d’interpolation situé
au milieu des deux points de calculs appartenant aux mailles adjacentes (voir Figure
6.10) afin de prendre en compte cette trajectoire dans la reconstruction des champs.
Ce processus est répété, si nécessaire, tant que le point interpolé n’est pas localisé dans
la cellule traversée.

La Figure 6.10 illustre le schéma de reconstruction. Ainsi pour calculer les grandeurs
caractéristiques de la cellule A, on calcule ces grandeurs moyennées arithmétiquement
sur les 3 points de calculs appartenant a la trajectoire T3 et le point interpolé issu de la
trajectoire T5. Afin de reconstruire I'ensemble du champ avec une précision suffisante,
le calcul de déséquilibre vibrationnel a été effectué sur 1016 trajectoires provenant soit
de la tuyeére, soit de 'atmosphére extérieure. L’écart type entre la grandeur moyenne
calculée et les grandeurs aux différents points de calculs permet de renseigner sur la
précision de la reconstruction.
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FIGURE 6.10 — Schéma de reconstruction des champs & partir des trajectoires

6.2.3 Reésultats des champs de déséquilibre vibrationnel

Les Figures 6.11, 6.12 et 6.13 représentent les champs reconstruits & partir des trajec-
toires de la température de translation et des température de vibration de CO, Ny et
CO; dans le jet du moteur ANTARES. L’engin y est représenté en noir et les zones
blanchies correspondent soit, dans le cas des molécules de CO et COs, a des zones
ou les molécules sont absentes, soit a la zone en amont de la tuyére trés peu dense et
a forte recirculation depuis laquelle aucune trajectoire n’a été lancée (le déséquilibre
vibrationnelle n'y a pas grand sens vu que la pression y est quasi-nulle). La zone de
choc suit un comportement particulier, alors que la température de translation y est
fortement élevée de par le choc, les températures de vibration y sont aussi élevées mais
pour une raison autre. Les molécules originaires de la tuyére et arrivant dans le choc
ont en fait été directement aspirées a la sortie de la tuyére dans une zone chaude est
trés peu dense, les modes de vibration sont alors restés trés excités (voir ont subi une
petite excitation pour CO et COs3) le long du choc.

Afin de mieux se représenter 'importance du déséquilibre vibrationnel, les figures 6.14
et 6.15 représentent la différence entre les températures de vibration de CO, Ny et
COs et la température de translation.
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FIGURE 6.11 — Champ reconstruit de la température de translation dans le jet AN-
TARES
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FIGURE 6.12 — Champs reconstruits des températures de vibration de CO et Ny dans
le jet ANTARES

On remarque tout d’abord le fort déséquilibre des modes de vibration de CO, Ny et du
mode antisymétrique de CO2 dans le jet, I’écart des températures de vibration avec
la température de translation/rotation étant de 'ordre de 700 & 1000 K au cceur du
jet apres la détente (X > 20 m). Le déséquilibre est aussi d’autant plus marqué que
Pon se rapproche du choc, la densité diminuant fortement. Par ailleurs, Le déséquilibre
des modes symétrique et transverse de COq est quant & lui moins important (du fait
des échanges rapides Vibration/Translation), ’écart de la température caractéristique
de vibration et la température de translation variant de 400 K en début de détente a
moins 100 K en fin de détente. On note cependant une zone fortement excitée au dessus
de la tuyére di a lexcitation du mode "12" par les échanges Vibration/Vibration en
début de détente.
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FIGURE 6.13 — Champs reconstruits des températures de vibration de COy dans le
jet ANTARES
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FIGURE 6.14 — Ecart entre les températures de vibration de CO (4 gauche) et Ny (a

droite) et la température de translation dans le jet ANTARES

Les molécules de Ny provenant de ’atmosphére suivent quant & elles un phénomeéne
de déséquilibre vibrationnel inverse ("compression"). les modes de vibration sont en
effet en équilibre avec la translation jusqu’a ce que l'on entre dans le choc. La, la
température de translation augmente fortement et les modes de vibration de Ny res-
tent peu excités (zone représentée en bleu foncé sur la Figure 6.14). La température
de vibration augmente vers la température de translation au fur et & mesure que la
molécule traverse le choc, encouragée par la présence de plus en plus abondante des
molécules Hy et HyO favorisant les échanges Vibration/Translation.
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FIGURE 6.15 — Ecart entre les températures de vibration de COs et la température
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FIGURE 6.16 — Ecarts types relatifs des températures de vibration de Ny et du mode
antisymétrique de COq

Dans le but d’évaluer la précision de la reconstruction des champs & partir des tra-
jectoires, la Figure 6.16 représente I’écart type relatif (rapport entre I’écart type et la
valeur moyenne, noté etr) des températures de vibration de Ny et du mode antisymé-
trique de COs (Iécart type relatif des autres modes de vibration suivant fortement le
comportement de celui du mode antisymétrique de COy).

Dans le cas de Na, on remarque une fine zone ou ’écart type relatif varie de 25 a
40 %, elle correspond aux mailles structurées traversées a la fois par des trajectoires
de Ny "chaud" provenant de la tuyére et des trajectoires de Ny "froid" provenant de
I'atmosphére extérieure. Un peu plus en amont du choc on trouve une zone ou 1’écart
type relatif est de I'ordre de 5 %, qui correspond a une zone & fort gradient de la tem-
pérature de vibration de N, les trajectoires se resserrant fortement dans cette zone.
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Dans le reste du maillage, écart type relatif est trés faible (inférieur a 1 %), ce qui
valide la méthode de reconstruction utilisée.

Dans le cas du mode antisymétrique de COg, I’écart type relatif reste inférieur a 1%
si ce n’est dans une zone similaire a celle de Ny ou les gradients sont importants.

L’ensemble des méthodes utilisées a ainsi permis de montrer 'importance du déséqui-
libre vibrationnel dans les jets a haute altitude. Cette étude reste néanmoins quali-
tative, le couplage entre le déséquilibre vibrationnel et I’écoulement n’étant pas pris
en compte, la composition du mélange pouvant fortement impacter le déséquilibre
et la cinétique vibrationnelle pouvant varier assez fortement suivant les expressions
des constantes cinétiques utilisées (ils existent parfois plusieurs expressions différentes
d’'une méme constante en fonction de la température et parfois il n’existe pas d’ex-
pression connue dans la littérature). Cette démarche constitue cependant une premiére
approche pour estimer le déséquilibre vibrationnel dans les jets a haute altitude et pou-
voir évaluer son impact sur le rayonnement.

6.3 Effet du déséquilibre vibrationnel sur le rayonne-
ment

6.3.1 Construction de modéles raie par raie hors équilibre

Afin d’étudier l'effet du déséquilibre thermodynamique sur le rayonnement dans les
jets, une base de spectres raie par raie hors équilibre a été construite pour la molécule
COs;. Pour la construction de cette base de données, la base spectroscopique HITEMP
2010 [109] a été utilisée. Cette base regroupe les données spectroscopiques de beaucoup
moins de raies que la base CDSD-4000 [128] utilisée pour la construction des spectres
raie par raie de CO2 a 1’équilibre (cf section 3.1.3). Mais la base HITEMP est plus
facilement exploitable et, en dessous de 3000 K, les données présentes sont amplement
suffisantes pour notre étude.

6.3.1.1 Exploitation de la base spectroscopique

Chaque niveau d’énergie de la molécule CO5 dans son état électronique fondamental
peut étre caractérisé par la donnée de différents nombres quantiques :

- v ,vg et vg qui correspondent aux nombres de quanta d’énergie dans chacun des
modes de vibration (symétrique, transverse et antisymétrique)

- Iy qui caractérise le moment cinétique vibratoire du mode transverse

- p qui renseigne sur la parité du niveau

- J qui permet de quantifier le moment cinétique total de la molécule (hors spin des
noyaux)

Un niveau d’énergie et alors représenté par la notation vy vl22 v3p et la donnée du nombre
quantique J. Du fait du couplage de Fermi (résonance entre les modes symétrique et
transverse), pour un méme nombre J, les niveaux vibrationnels ayant les mémes valeurs
des quantités (2v; + v2) et mémes nombres quantiques vs, la, p (soit v; + 1 niveaux)
sont couplés et forment une polyade de Fermi. Pour différencier ces vy + 1 niveaux, la
notation couramment utilisée et notamment par la base spectroscopique HITEMP est
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la donnée des nombres quantiques :

VIVR VTP, avec { l12<_r02< v i1 (6.59)
avec v; qui correspond & la valeur maximale de quanta dans le mode symétrique pour
cette polyade et le nombre quantique r qui représente l'ordre du niveau dans cette
polyade, les niveaux étant classés par ordre décroissant d’énergie.

La base spectroscopique HITEMP regroupe alors les informations sur un trés grand
nombre de transitions radiatives entre deux niveaux d’énergie rovibrationnels. Les
paramétres donnés par la base spectroscopique pour chaque raie et utiles pour la
construction des spectres & haute résolution sont présentés dans le tableau 6.4.

TABLE 6.4 — Parameétres de la base HITEMP 2010 utilisés

Paramétre Information associée
M Molécule
I Isotope
Oul Nombre d’onde dans le vide (exprimée en cm™!)
E; Energie du niveau bas (exprimée en cm™1)
Vi Nombres quantiques associés a I’état bas
Vu Nombres quantiques associés & 1’état haut
J Nombre quantique du moment cinétique total de I’état bas
AJ Variation du moment cinétique total
S Intensité de raie & 296 K
Ay Coefficient d’Einstein d’émission spontanée
Vself Demi-largeur d’auto-élargissement a 296 K (cm™!)
Yair Demi-largeur d’élargissement par Iair 4 296 K (cm™1)

Afin de construire des spectres d’émission et d’absorption hors équilibre de la molécule
COg, a partir du formalisme présenté dans la section 6.1, il est d’abord nécessaire de
connaitre pour chaque niveau la répartition d’énergie entre le mode rotationnel et les
modes vibrationnels 12 et 3 pour pouvoir calculer les population des niveaux dans le
cadre d’un modéle multi-température.

Dans l'état électronique fondamental de la molécule, on suppose que I’énergie totale
E d’un niveau peut s’écrire comme la somme d’une énergie vibrationnelle Fy et d’une
énergie rotationnelle Fp :

E =By + En (6.60)

Pour calculer la distribution d’énergie des niveaux d’une transition on adopte la dé-
marche suivante. L’énergie E, du niveau haut peut étre simplement calculée & partir
de I’énergie du niveau bas et de la fréquence caractéristique d’une transition comme :

E, = E; + hcoy;. (661)

Pour un niveau d’énergie de nombres quantiques vy, vo, v3, 7 et p et J, 'énergie
vibrationnelle totale est calculée comme la valeur minimale de ’énergie de niveaux
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ayant les mémes valeurs de vy, vo, v3, 7 et p soit en respectant les notations précédentes :

EV{vlv;jzngpJ} = min]/ (EV{vlv;jzngpJ’}) ‘ (662)

A partir de I’équation 6.60, les énergies rotationnelles des niveaux bas et haut d’une
transition sont alors calculées comme :

ERl = El - EVl et ERu = Eu - EVu- (663)

L’énergie vibrationnelle Fy3 du mode antisymétrique d’un niveau est quant a elle
calculée en prenant la valeur de 1’énergie vibrationnelle du niveau associé ayant 0
quanta dans les modes 1 et 2, soit :

EV3{v1v;2v3rp,J} = Ev{000vs11,}- (6.64)

Enfin, ’énergie vibrationnelle Ey15 du mode 12 se calcule simplement & partir de
I’énergie vibrationnelle totale et ’énergie du mode 3 suivant 1’équation :

Eyvi2 = By — Eys. (6.65)

6.3.1.2 Calcul des coefficients d’émission et d’absorption hors équi-
libre

En suivant I’approche multi-température présentée dans la section 6.1, permettant de
calculer le peuplement des niveaux d’énergie vibrationnels de la molécule COs, on peut
construire les spectres d’absorption et d’émission & haute résolution. La construction
de ces spectres suit la méme démarche que celle utilisée pour les spectres raie par raie
a 1’équilibre thermodynamique présentée dans la section 3.1.3 sauf que cette fois-ci,
la population des niveaux haut et bas est calculée a partir des trois températures, de
rotation, du mode 12 et du mode 3.

Ainsi, pour une transition donnée, a partir des données de la base spectroscopique on
peut calculer les coefficients d’Einstein & partir des équations 3.5 et 3.6 :

Aul
By=——+, 6.66
! 8rheo?, ( )
Blu = ngulv (667)
g

oll o, est le nombre d’onde associé & la transition (exprimé en m~!). Les coefficients
d’émission % et d’absorption %, pour un nombre d’onde o, se calculent alors avec
les mémes équations que 3.3 et 3.4 comme :

Ay
ngl = T;hcaumuful(a - O’ul), (668)
I‘igl = (nlBlu - nuBul)hO-ulful(o- - Uul>7 (669)

avec fy1, le profil de raie qui correspond pour notre étude au profil de Voigt (cf éq.
3.17).
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La population de I’état bas n;, tout comme celle de I’état haut n,,, est calculée, pour
un isotope I, a partir des températures de vibration des modes de vibration de COa,
Ty et T5 et de la température de translation-rotation 7' suivant les équations :

exp (—Eri/kyT) exp (—Eviai/kyT12) exp (—Evsi [k T3)

ny = nAby(2J;+1) Q(T, Tha,Ts,1)

, (6.70)

Dans cette équation, Ab; correspond & I’abondance de 'isotope I, et @, a la fonction
de partition multi-température associée au modéle de partition de 1’énergie présenté
précédemment qui dépend des températures des modes et de 'isotope. Comme & 1’équi-
libre, cette fonction de partition est supposée se décomposer en produits des fonctions
de partitions du rotateur rigide Qg et des fonctions de partitions d’oscillateurs har-
moniques indépendants Q12 et Q3 tel que :

Q(T, T2, T5,1) = Qr(T, 1)Q12(T12,I1)Q3(T3, 1) (6.71)

La fonction de partition rotationnelle correspond a celle du rotateur rigide et s’exprime
comme :

kyT
T.1)= —, 6.72

Qr(T,1) 5B, (6.72)

ou le facteur 1/2 tient compte du poids statistique lié au spin nucléaire des atomes

d’oxygéne.

Les fonctions de partitions vibrationnelles se calculent quant & elles a partir de 'ap-

proximation de l’oscillateur harmonique (similaires ainsi a celle utilisé pour le déséqui-

libre collisionnel dans I’équation 6.6) et peuvent s’écrire comme :

1 1
~ 1—exp(—Air/kTh2) [1 — exp (— Agy [k T1o)]

Q12(Th2, 1) (6.73)

1

QB(T37I) = 1 —exp (*A3I/ka3)

(6.74)

Dans les équations précédentes, By est la constante de rotation de la molécule et Ay,
Ao, Asr sont les fréquences caractéristiques de vibration qui dépendent des modes de
rotation et de vibration de Iisotope I (cf [60]).

Les coefficients d’absorption x, et d’émission 7, associés au nombre d’onde o sont
finalement calculés en sommant les contributions de ’ensemble des transitions :

Ko = Z"q‘gl ’ No = Zn};l- (675)

ul ul

Les figures suivantes représentent les spectres hors équilibre de COs calculés en diffé-
rents points du cas de détente 1D (cf section 6.1.4) pour lequel la fraction molaire de
COg; est de 0,2. Ces spectres ont été calculés pour des nombres d’onde variant entre
487,5 et 4812,5 cm~! avec une résolution de 1073 cm™! identique a celle utilisée pour
les spectres raie par raie a 1’équilibre.

Le premier point de calcul correspond & ’abscisse x = 50 cm, pour lequel la pression
est de 0,96 bar et les températures de translation/rotation et de vibration du mode
12 et du mode 3 sont respectivement 1465 K, 2140 K et 2024 K.

La figure 6.17 compare les spectres du coefficient d’absorption calculés pour ce point
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en prenant en compte le déséquilibre et les spectres calculés a ’équilibre a la tempéra-
ture de translation/rotation. Afin de représenter simplement ’ensemble des spectres,
la figure de droite représente ces spectres moyennés sur des bandes spectrales de 25
cm™!. On remarque, sur les spectres raie par raie, que 1’absorption de la branche R
de la bande vibrationnelle {000} — {001} (lobe le plus a droite) est plus faible dans
le cas hors équilibre du fait d’un peuplement moins important du niveau fondamen-
tal. Ce phénoméne diminue et méme s’inverse au fur et & mesure que ’on considére
les bandes chaudes associées & cette transition vibrationnelle, c¢’est-a-dire partant de
niveaux vibrationnels de plus en plus excités (apparaissant & de plus faibles nombres

d’onde).
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FIGURE 6.17 — Coefficients d’absorption (en cm™') hors équilibre et a [’équilibre

pour le point d’abscisse x=50 cm du cas de détente 1D. A gauche :

spectres raie par

rate ; & droite : spectres moyennés sur 25 em™! (T = 1465 K, T1o = 2140 K, T5=2024
K, P=0,96 bar)
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La figure 6.18 compare quant & elle les spectres d’émission calculés en déséquilibre et
a l’équilibre, la figure de droite représentant les coefficients d’émission moyennés sur
des bandes de 25 cm™!. On constate en comparant les spectres raie par raie une plus
forte émission des bandes chaudes (apparaissant a gauche sur la figure) dans le cas
hors équilibre due & un plus fort peuplement des états vibrationnels excités.

Enfin la figure 6.19 compare la moyenne (sur 25 cm~!) du rapport du coefficient
d’émission et du coefficient d’absorption 7/« hors équilibre avec les fonctions de Planck
calculées avec les températures de translation/rotation et les températures vibration-
nelles des deux modes de CO4 (qui correspondent aux rapports 7/k & ’équilibre aux
différentes températures d’aprés la loi de Kirchhoff). On remarque que dans les zones
de fortes émissions de CO5 le rapport 7/k est compris entre les fonctions de Planck
calculés aux températures de vibration.

ol — (), désequilibre T ]
| — fonction de Planck a T i
sob— fonction de Planck a le |
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~ - .
‘& 40 -

O

C\]\ ,
§ 30 .
& 20 —
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| | |
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|
1000

FIGURE 6.19 — Comparaison du rapport n/k hors équilibre pour le point d’abs-
cisse x=50 c¢m avec les fonctions de Planck calculées aux températures de transla-
tion/rotation et de vibration des modes 12 et 3

Le deuxiéme point de calcul correspond a ’abscisse = 2 m, pour lequel la pression
est de 591 Pa et les températures de translation/rotation et de vibration du mode 12
et du mode 3 sont respectivement 771 K, 1889 K et 1719 K.

Les figures 6.20, 6.21 et 6.22 représentent alors respectivement les coefficients d’ab-
sorption, les coefficients d’émission et les rapports 7n/x calculés hors équilibre et a
I’équilibre pour ces conditions. Les mémes constatations que pour les figures 6.17 et
6.18 peuvent étre faites, amplifiées par le fait que le déséquilibre vibrationnel est, pour
ce point de calcul, beaucoup plus important (notable par une émission beaucoup plus
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forte en déséquilibre).
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FIGURE 6.20 — Coefficients d’absortion (en cm™') hors équilibre et a I’équilibre pour
le point d’abscisse x=2 m du cas de détente 1D. A gauche : spectres raie par raie ;
a droite : spectres moyennés sur 25 em~! (T = 771 K, Ty = 1889 K, T3=1719 K,

P =591 Pa )
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FIGURE 6.21 — Coefficients d’émission (en W.m=3.m) hors équilibre et a I’équilibre
pour le point d’abscisse x=2 m du cas de détente 1D. A gauche : spectres raie par
raie; & droite : spectres moyennés sur 25 cm™!
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FIGURE 6.22 — Comparaison du rapport n/k hors équilibre pour le point d’abscisse
x=2 m avec les fonctions de Planck calculées aux températures de translation/rotation
et de vibration des modes 12 et 8

6.3.2 Etude des effets du déséquilibre sur le transfert radiatif
dans les jets

Cette section présente une premiére évaluation des effets du déséquilibre radiatif dans
les jets & haute altitude. On suppose pour cela que le rayonnement n’affecte pas la
modélisation multi-température utilisée pour le peuplement des niveaux de vibration.
Par ailleurs, il n’y a pas de couplage entre le rayonnement et la cinétique de relaxation
vibrationnelle. Ce dernier pourrait étre effectué en calculant pour chaque transition,
en plus des coefficients d’absorption et d’émission, des termes de variation d’énergie
dans chacun des modes de vibration de COs, similaires aux termes Ri5 et R3 présenté
dans la section 6.1.3 traitant du déséquilibre collisionnel (cf éq. 6.43 et 6.44).

Seul le rayonnement de la molécule COs est ici étudié, le rayonnement de CO étant
beaucoup moins énergétique, une étude plus approfondie pourrait prendre en compte le
déséquilibre de CO en suivant la méme démarche que celle présentée précédemment.
De la méme maniére que pour I'étude de modeles MSBE (cf section 3.2.3), I'étude
des effets déséquilibre vibrationnel a été effectuée sur des colonnes extraites ici du cas
d’étude de détente 1D (cf section 6.1.4) et des champs de déséquilibre vibrationnel dans
le jet du moteur ANTARES (cf section 6.2). Chaque colonne étudiée est alors divisée
en N éléments (cf figure 3.7), homogeénes en pression, en fractions molaires d’espéces
gazeuses et en températures de translation/rotation et de vibration des modes de COs.
Pour chaque élément i, des spectres raie par raie hors équilibre d’émission 7(i) et
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d’absorption k(i) sont construits, dépendants des trois températures et de la pression

partielle de COs.
En reprenant le formalisme utilisé dans la section 3.2.3, la luminance L7 (N*) en sortie
de colonne se calcule, pour chaque nombre d’onde ¢, suivant 1’équation :

N .
L'(NH =Y Z"E’_% [77(t, Nty = 77(i, N1)] , (6.76)
= ot
N
T7(i7, N*) = exp —Zm(j)lj : (6.77)

ou [; désigne la longueur de ’élément i. L’équation 6.76 est ainsi identique a I’équation
3.86 utilisée pour le rayonnement a I’équilibre, si ce n’est que la fonction de Planck est
ici remplacée par le rapport 1/k hors équilibre.

Cas de la détente 1D

Le premier calcul hors équilibre de rayonnement est effectué sur le cas de la détente
1D. Les profils des différentes températures et de la pression le long de la colonne sont
rappelés sur la figure 6.23. L’abscisse est ici représentée en échelle logarithmique afin
de mettre en évidence la discrétisation spatiale utilisée, chaque symbole correspondant
a un élément de la colonne.
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FIGURE 6.23 — Profils de la pression et des températures de translation/rotation et
de vibration des modes de COs le long de la colonne associée au cas de la détente 1D
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FIGURE 6.24 — Luminances en sortie de la colonne représentative de la détente 1D
(x=60 m) calculées a l’équilibre et hors équilibre

La figure 6.24 représente les luminances en sortie de colonne (z=60 m) pour le cas de
la détente 1D. Ces luminances ont été calculées a partir des spectres a haute résolution
hors équilibre et a I’équilibre a la température de translation/rotation et moyennées
spectralement sur des bandes de 25 cm™!. On remarque que la luminance calculée
en situation de déséquilibre est beaucoup plus élevée que celle a I’équilibre du fait de
I’excitation des niveaux de vibration. La luminance totale en sortie de colonne est de
17 kW.m~2.sr~! pour le cas hors équilibre contre 11,5 kW.m~2.st~! pour le calcul &
I’équilibre. On remarque par ailleurs dans les deux cas une zone de forte absorption
dans la bande & 4,3 ym de CO5 qui s’explique par un milieu optiquement épais en
début de détente.

Cas du jet du moteur ANTARES II

Les autres calculs hors équilibre de rayonnement sont effectués sur le jet du moteur
ANTARES 11, a partir des champs reconstruits du déséquilibre vibrationnel (cf section
6.2).

Les deux colonnes sur lesquelles ont été extraites la pression et les différentes tempé-
ratures sont schématisées sur la figure 6.25.

La premiére colonne étudiée correspond & une colonne de 20 m partant du milieu d’'un
rayon de la sortie de la tuyére (y=r/2) dans une direction paralléle a I'axe du jet.
Les profils des différentes températures et de la pression le long de cette colonne sont
rappelés sur la figure 6.26.
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FIGURE 6.25 — Colonnes utilisées pour l'étude du déséquilibre radiatif dans le jet
ANTARES I, représentées sur les champs de température du jet
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FIGURE 6.26 — Profils de la pression et des températures de translation/rotation et de
vibration des modes de COy le long de la colonne 1 dans le jet du moteur ANTARES
I
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FIGURE 6.27 — Luminances en sortie de la colonne 1 dans le jet du moteur AN-
TARES II, calculées a ’équilibre et hors équilibre

Les luminances en sortie de colonne (coté froid, x=20 m) ont été calculées sur la bande
a 4,3 um de CO,, pour des nombres d’ondes compris entre 1900 et 2500 cm~!. Les
résultats obtenus & partir des spectres a haute résolution hors équilibre et a ’équilibre
sont présentés sur la figure 6.27, moyennés sur des bandes spectrales de 5 cm™!. On
remarque dans un premier temps que ’écart entre le rayonnement hors équilibre et
le rayonnement & 1’équilibre est moins marqué que lors de I’étude de la colonne de la
détente 1D. La luminance totale, intégrée sur 'intervalle spectral d’étude, est ainsi de
965 W.m~2.sr~! en prenant en compte le déséquilibre radiatif et de 875 W.m™2.sr~!
a ’équilibre. Par ailleurs, on n’observe pas de forte absorption, le début de colonne
étant moins optiquement épais que pour le cas de la détente 1D. Ces constatations
montrent qu’il aurait été préférable d’effectuer I’étude du déséquilibre vibrationnel &
partir des champs du jet ANTARES II prenant en compte la tuyére plutot que les
champs calculés sans tuyére. Malheureusement ceci n’a pas pu étre réalisé pour des
raisons de chronologie de I’étude, les champs convergés avec tuyére n’ayant été acquis
qu’en fin d’étude du déséquilibre.

La seconde colonne étudiée correspond & une colonne traversant perpendiculairement
I’axe du jet & 2 m de la sortie de la tuyére. Les profils des différentes températures et
de la pression le long de cette colonne sont rappelés sur la figure 6.28.
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FIGURE 6.28 — Profils de la pression et des températures de translation/rotation et de
vibration des modes de COs le long de la colonne 2 dans le jet du moteur ANTARES
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FIGURE 6.29 — Luminances en sortie de la colonne 2 dans le jet du moteur AN-

TARES II, calculées a ’équilibre et hors équilibre
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Les luminances en sortie de la colonne 2 sont représentées sur la figure 6.29. On
remarque que la colonne est nettement plus émissive avec la prise en compte du dés-
équilibre radiatif, la luminance totale étant de 135 W.m~2.sr~! alors qu’elle n’est que
de 80 W.m~2.sr~! pour le calcul a I’équilibre thermodynamique.

L’ensemble de I’approche développée dans ce chapitre constitue une premiére étape
d’évaluation de 'impact du déséquilibre vibrationnel sur le rayonnement dans les jets
a haute altitude. L’étude du transfert radiatif hors équilibre faite sur les trois cas
précédents montre une augmentation non négligeable du rayonnement du fait du dés-
équilibre thermodynamique. Ceci montre ainsi 'importance de la prise en compte du
déséquilibre pour une bonne estimation du rayonnement dans les jets et plus particu-
lierement dans des perspectives de signature d’engins a haute altitude ou de calculs
de flux pariétaux.



Conclusion

L’étude effectuée durant ces travaux de thése a visé & modéliser le rayonne-
ment dans les jets diphasiques de moteur a propergol solide & haute altitude
et de mettre en place un outil numérique de simulations couplées rayonne-
ment /écoulement, au travers de la plateforme multiphysique CEDRE dévelop-
pée par TONERA. Ceci a été fait en plusieurs étapes décrites par la suite.

La premiére étape a alors consisté a établir les différentes modélisations et
approximations & utiliser pour permettre la simulation des jets diphasiques,
constitués de la phase gazeuse et des particules d’alumine, et de leur rayonne-
ment.

Ainsi le chapitre 2 aborde les modélisations utilisées pour traiter de la phase
gazeuse, en prenant en compte son aspect raréfié, et la phase condensée repré-
sentant les particules d’alumine. La phase gazeuse est alors considérée comme
un mélange multi-espéce, non réactif, sans turbulence et a ’équilibre thermody-
namique local dans un premier temps, le déséquilibre vibrationnel étant abordé
par la suite. La résolution de la phase gazeuse est effectuée en utilisant une ap-
proche continue avec le solveur eulérien CHARME de la plateforme CEDRE.
L’approche continue utilisée ne permet cependant pas de traiter de maniére
rigoureuse les zones fortement raréfiées des jets a haute altitude mais est suffi-
sante pour permettre de simuler la majeure partie des jets, les zones critiques
raréfiées n’ayant pas d’impacts significatifs sur I’écoulement et le rayonnement
du jet dans leur ensemble.

Pour la phase dispersée, nous avons choisi d’utiliser une approche eulérienne
multi-classe (ou chaque classe est caractérisée par une taille de particules) co-
hérente avec ’aspect modal de la distribution en taille des particules d’alumine
lors de la combustion du propergol solide. Les particules d’alumine ont été
considérées comme sphériques et pleines et de masse volumique constante, en
négligeant les phénoménes de coalescence et de fragmentation dans I’ensemble
du jet. Concernant le changement de phase de I’alumine, qui joue un réle im-
portant au niveau du rayonnement, on a considéré la présence uniquement de
la phase liquide et de la phase cristalline v dans le jet. Un modéle de surfusion
a I'équilibre a été développé et implémenté dans le solveur eulérien SPIREE
afin de simuler la transition de phases des particules d’alumine au sein du jet.
Pour prendre en compte l'interaction entre les gaz et les particules, des modéli-
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sations adaptées aux écoulements fortement compressibles rencontrés dans les
jets, ont été utilisées pour exprimer les forces de trainée et les flux de chaleur
de convection.

Le Chapitre 3 aborde les propriétés radiatives des gaz et des particules d’alu-
mine utilisées pour traiter de maniére adéquate le transfert radiatif dans les
conditions thermophysiques rencontrées dans les jets & haute altitude ainsi que
les modélisations spectrales simplifiées de ces propriétés employées pour une
simulation adaptée du transfert radiatif dans les jets.

Pour le rayonnement des gaz, seules les espéces gazeuses COo, HoO, CO et HCI
ont été considérées, les autres espéces ne contribuant que trés peu a ’absorp-
tion et I’émission du rayonnement. Dans un premier temps, une base de spectres
raie par raie (RPR) a haute résolution spectrale a été construite afin de servir
de référence pour la construction et la validation des modéles approchés de
rayonnement utilisés pour traiter les jets & haute altitude. Ces spectres ont été
calculés a I’équilibre thermodynamique local sur les gammes de température et
de pression rencontrées dans les jets considérés en utilisant un profil de raie de
Voigt qui permet de prendre en compte a la fois 1’élargissement collisionnel et
I’élargissement Doppler. L’utilisation des modéles RPR étant trop cotiteuse en
temps de calcul et en place mémoire, il a été nécessaire de recourir 4 des mo-
déles approchés de rayonnement & plus faible résolution. Pour notre étude, nous
avons choisi d’utiliser des modéles statistiques & bandes étroites (MSBE), dont
les paramétres sont tabulés en température. Ces modéles permettent de calcu-
ler la transmittivité d’une colonne gazeuse non-uniforme en présence de forts
gradients de pression et de température. Pour traiter les milieux anisothermes
et hétérogénes, leur utilisation requiert d’employer des approximations supplé-
mentaires afin d’exprimer la transmittivité d’une colonne hétérogéne a par-
tir des parameétres des modéles MSBE construits pour les milieux homogeénes.
Pour cette thése, nous avons utilisés les approximations de Curtis-Godson et de
Lindquist-Simmons. Une évaluation de la précision des modéles MSBE utilisant
les deux approximations a été effectuée en calculant le transfert radiatif sur des
colonnes caractéristiques des jets a haute altitude, et en comparant les résultats
avec ceux obtenus avec l'utilisation des modéles RPR. Ces comparaisons ont
permis de montrer que la précision des modéles MSBE est trés satisfaisante
pour I'étude du transfert radiatif dans les jets a haute altitude et que I"approxi-
mation de Linquist-Simmons, certes plus cotiteuse en temps de calcul que celle
de Curtis-Gosdson, permet d’obtenir de meilleurs résultats.

Pour le rayonnement des particules d’alumine, une difficulté a été de choisir
dans la littérature les modéles permettant de calculer les indices de réfrac-
tion et d’absorption de ’alumine en fonction de la température, de la longueur
d’onde et de la phase (liquide ou solide) nécessaires a la modélisation des pro-
priétés radiatives des particules d’alumine dans les jets & haute altitude. Pour
Iindice de réfraction, nous avons choisi d’utiliser la formulation de Dombrosky
[38]. Pour I'indice d’absorption, une trés grande disparité des expressions semi-
empiriques est rencontrée dans la littérature. Nous avons alors choisi d’utiliser
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pour notre étude la formulation de Dombrosky [38], couramment utilisée dans
la littérature, pour calculer I'indice d’absorption de I’alumine liquide et la for-
mulation d’Anfimov et al. [5] pour celui de 'alumine solide. Une tabulation
en taille, en température et en longueur d’onde des propriétés radiatives des
particules d’alumine (coefficients d’absorption, de diffusion et des fonctions de
phase par bande spectrale) a ensuite été effectuée en utilisant la théorie de Mie.
L’utilisation de modéles MSBE pour le gaz et des propriétés radiatives de parti-
cules d’alumine nécessite une formulation adaptée a ’'ETR. Ce point fait I’'objet
de la derniére partie du chapitre 3.

La deuxiéme étape de la démarche a été d’implémenter les différentes modéli-
sations choisies dans la plateforme de calcul CEDRE afin d’obtenir un outils
numeérique permettant les simulations couplées rayonnement /écoulement (Cha-
pitre 4). Le couplage a été réalisé entre le solveur CHARME, qui traite de la
phase gazeuse, le solveur SPIREE associé & la phase dispersée et le solveur de
rayonnement ASTRE qui utilise une méthode de Monte Carlo pour calculer le
transfert radiatif en milieu diphasique diffusant.

I1 a pour cela été nécessaire d’ajouter I’aspect multiphasique (liquide et solide)
des particules d’alumine et le modéle de surfusion au solveur SPIREE.

En ce qui concerne le solveur de rayonnement ASTRE, un grand nombre de
développements ont été réalisés. Des méthodes numériques ont ainsi été implé-
mentées afin de traiter le rayonnement des particules d’alumine et celui des gaz
décrit avec les modéles MSBE suivant les approximations de Curtis-Godson et
de Lindquist-Simmons. L’utilisation de I'approximation de Lindquist-Simmons
a alors nécessité le développement d’une méthode réciproque spécifique pour
résoudre 1’équation du transfert radiatif formulée en transmittivité. Cette mé-
thode, qui peut s’appliquer aussi avec 'approximation de Curtis-Godson, pré-
sente par ailleurs I'avantage de permettre de calculer les puissances ou les flux
radiatifs en un nombre limité de zones spatiales, réduisant ainsi le temps de
calcul pour obtenir ces grandeurs radiatives. Ceci est alors, en particulier,
trés utile dans une optique de calculer le flux radiatif sur certaines parois
de I'engin d’étude. Une méthode de "splitting" des puissances radiatives a
aussi été développée afin de calculer les puissances radiatives associées au gaz
et & chaque classe de particules qui sont nécessaires pour le couplage rayon-
nement/écoulement dans les jets. Les différents développements du solveur
ASTRE ont ensuite été validés en effectuant des comparaisons entre les ré-
sultats sur les puissances et les flux radiatifs obtenus par le code ASTRE et
ceux obtenus avec une méthode de lancer de rayons déterministe sur des confi-
gurations murs plans représentatives des jets a haute altitude.

L’outil numérique mis en ceuvre a par la suite été utilisé afin de réaliser des
simulations couplées rayonnement/écoulement sur le cas d'un jet de moteur a
propergol solide & haute altitude issu de la littérature, 'expérience BSUV2. Ces
simulations sont associées au fonctionnement du moteur ANTARES II a4 une
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altitude d’environ 110 km durant lequel des mesures du rayonnement émis par
le jet ont été effectuées dans la gamme spectrale UV au moyen d’un spectro-
métre fixé sur 'avant de I’engin.

Deux configurations différentes de ’engin ont été utilisées pour ces simulations,
la premiére ot les produits de combustion sont injectés directement depuis la
sortie de la tuyére et la deuxiéme pour laquelle la tuyére est modélisée et les
produits de combustion injectés depuis la sortie de la chambre de combustion.
La comparaison des résultats obtenus pour ces deux configurations a pu mon-
trer 'importance de la prise en compte de la tuyére pour obtenir de bons profils
de vitesse et de température, pour les gaz et les différentes classes de particules,
au niveau de la sortie de tuyére, ces conditions thermophysiques pouvant affec-
ter fortement 'ouverture du jet ainsi que son rayonnement. Ces résultats ont
par ailleurs montré I'importance du couplage rayonnement/écoulement sur le
refroidissement et le changement de phase des particules d’alumine dans les jets
a haute altitude, ce qui est un résultat important de la thése.

L’étude des champs de puissances radiatives au voisinage de la sortie de tuyére a
montré 'importance de la prise en compte du rayonnement des gaz pour prédire
correctement les niveaux de rayonnement dans les jets & haute altitude. Enfin,
des calculs de luminance incidente, correspondant aux mesures effectuées par
le spectrométre lors de l'expérience BSUV2, ont montré le role important de
la diffusion du rayonnement par les particules pour les calculs de flux radiatifs
et les bonnes corrélations de ces résultats avec les données expérimentales ont
permis de valider I’ensemble de I'approche développée pour nos simulations.
Afin d’améliorer la précision des résultats obtenus, il parait cependant néces-
saire de clarifier les nombreuses incertitudes inhérentes & notre modélisation,
que ce soit pour I’établissement des conditions d’injection et de la géométrie
utilisée pour modéliser la tuyére ou en ce qui concerne les propriétés physiques
des particules d’alumine et plus particuliérement leurs propriétés radiatives. De
plus, des simulations du cas de fonctionnement & plus haute altitude du moteur
Star 27, correspondant au troisiéme étage de I'expérience BSUV2, pourraient
étre envisagées afin de valider I’approche développée et la chaine de calcul pour
des écoulements plus raréfiés.

La derniére étape de la démarche scientifique présentée dans cette thése a
consisté & évaluer l'influence du déséquilibre thermodynamique des gaz sur le
rayonnement dans les jets & haute altitude.

Pour cela un modéle cinétique du déséquilibre vibrationnel a été développé
en utilisant une approche multi-température pour décrire le peuplement des
niveaux de vibration des molécules CO2, Ng et CO. Suivant cette approche,
pour chaque mode de vibration, le peuplement des niveaux de vibration suit
une distribution de Boltzmann & une température caractéristique du mode. La
cinétique vibrationnelle de la molécule HCI ainsi que certaines réactions de re-
laxation n’ont pas été prises en compte dans notre étude du fait de ’absence de
données dans la littérature. Une étude de ces cinétique collisionnelles pourrait
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permettre d’améliorer le modéle.

Afin d’illustrer les effets du déséquilibre vibrationnel dans les jets a haute al-
titude, le modéle de déséquilibre développé a tout d’abord été appliqué a un
cas de détente quasi-unidimensionnelle en post-traitement des calculs d’écou-
lement & ’équilibre, c’est-a-dire sans couplage entre le déséquilibre collisionnel
et la température de translation. Par la suite, cette modélisation a été utilisée
pour évaluer le déséquilibre vibrationnel dans le cas du jet ANTARES II en
post-traitement des calculs couplés a 'ETL pour le gaz. Pour ce faire, le mo-
déle cinétique de relaxation collisionelle a été appliqué le long de trajectoires
lagrangiennes sur les champs obtenus dans la configuration sans tuyére. Ces
résultats ont pu montrer de maniére qualitative I'importance du déséquilibre
vibrationnel dans les jets & haute altitude et le gel des niveaux de vibration des
molécules CO9, CO et No.

Enfin, la derniére partie de I’étude a été consacré au développement d’un mo-
déle raie par raie hors équilibre pour la molécule de COy afin d’obtenir une
premiére évaluation de 'impact du déséquilibre dans les jets. Ce modéle de
rayonnement a été appliqué au cas de la détente 1D et sur des colonnes ex-
traites des champs calculés avec la prise en compte du déséquilibre collisionnel
du jet ANTARES II. Les résultats obtenus ont pu montrer une augmentation si-
gnificative de I’émission du rayonnement de CO4 du fait du figeage des niveaux
d’énergie vibrationnelle qui pourrait par exemple avoir un impact important en
vue de calcul de signature d’engin ou de flux radiatifs au culot de I’engin.

Perspectives

Une premiére perspective d’amélioration pourrait étre faite au niveau de la
modélisation du changement de phase des particules d’alumine. En effet, pour
notre étude nous avons choisi d’utiliser un modéle de surfusion a 1’équilibre
ce qui implique lors du refroidissement I’existence d’une transition instantanée
d’une particule totalement liquide & la température de nucléation vers une par-
ticule sous les deux phases a la température de fusion. L’étude cinétique de cette
transition vers la température de fusion permettrait d’améliorer la modélisa-
tion. Par ailleurs, le fait que ’on utilise un changement de phase & ’équilibre &
la température de fusion joue fortement sur le rayonnement puisque une grande
proportion des particules se trouve dans le jet dans un état de transition de
phase, a la température de fusion, ce qui impacte directement le niveau d’émis-
sion du rayonnement. Une étude de 1’évolution de la température de ’alumine
lors de son changement de phase améliorerait la précision des résultats. Enfin,
I’étude du rayonnement des particules a la fois solide et liquide pourrait étre
une piste supplémentaire. Ces perspectives d’amélioration restent cependant
limitées par la grande incertitude existant, au travers de la littérature, sur I'in-
dice optique complexe de ’alumine.
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L’étude du rayonnement hors équilibre et de son impact dans les jets & haute
altitude constitue une perspective scientifique trés intéressante, et spécialement
dans une démarche de calcul de signature d’engin. Dans cette thése, beaucoup
de simplifications ont été utilisées afin de traiter le déséquilibre vibrationnel et
le rayonnement hors équilibre de maniére quantitative. De nombreuses amélio-
rations pourraient étre envisagées afin d’effectuer une approche plus compléte.
Parmi celles-ci, on peut tout d’abord envisager un couplage entre le rayonne-
ment hors équilibre et le modéle multi-température de relaxation collisionnel en
adaptant les calculs raie par raie de fagon a pouvoir déterminer les variations
d’énergie de chaque mode dues au transfert radiatif, cette étude supposant que
le rayonnement n’affecte pas la distribution boltzmannienne des niveaux d’éner-
gie.

Par ailleurs, un couplage entre le déséquilibre vibrationnel et I’écoulement ga-
zeux pourrait étre réalisé, ce qui impliquerait ’ajout de termes source de varia-
tion de ’énergie de translation-rotation et une étude des coefficients de trans-
port de gaz en déséquilibre vibrationnel.

Dans cette thése, le rayonnement hors-équilibre a été calculé uniquement sur
des colonnes 1D, 'extension & des simulations de rayonnement hors équilibre
sur des géométries plus complexes pourrait étre réalisée, avec le solveur ASTRE
par exemple sans trop changer la philosophie de la méthode de résolution de
I’ETR. Dans cette perspective, il serait alors intéressant de mettre au point
des modéles de bandes MSBE hors équilibre, associés a la description multi-
température, I'utilisation de modéles raie par raie hors équilibre étant beaucoup
trop cotliteuse en temps de calcul et en place mémoire.

Enfin dans une perspective encore plus ambitieuse, on pourrait envisager, & par-
tir des avancées précédentes, le développement d’une méthode et d’un outil de
simulation permettant des calculs couplés écoulement /rayonnement /déséquilibre
dans les jets a haute altitude.



Annexe A

Données thermodynamiques
utilisées

Cette annexe regroupe l’ensemble des données thermodynamiques utilisées pour
nos simulations des jets & haute altitude pour traiter la phase gazeuse et les
particules d’alumines.

A.1 Données thermodynamiques de la phase gazeuse

Les tableaux ci-dessous regroupent les paramétres nécessaires au calcul des don-
nées thermodynamiques de I’ensemble des espéces gazeuses présentes dans nos
simulations de jets a haute altitude. Ces paramétres sont issus de la biblio-
théque thermodynamique de la plateforme CEDRE.

Pour chaque espéce ¢, les capacités calorifiques a pression constante c, sont cal-
culées comme des polynémes de degré 7 de la température suivant I’expression :

o =Y n Y () (A1)

=1 k=0

la température de référence étant de 1000 K. Ces coefficients sont ainsi réper-
toriés dans les tableaux ci-dessous.

La viscosité dynamique de chaque espéce ¢ est calculée a 'aide de la loi de
Sutherland en fonction de la température suivant la relation :

3

T \2Ty;+Ts,

(T)=poi | — )| ————. A2

() =i () R (A2)
La température de référence Tp; est égale a 300 K pour toutes les espéces ga-
zeuses sauf pour HyO pour laquelle elle vaut 373,2 K. Les viscosités de référence
to,i et les températures de Sutherland Ts; sont quant a elles référencées dans
les tableaux suivants. Pour ’ensemble des espéces, le nombre de Prandtl et le

nombre de Schmidt sont égaux a 1.
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ANNEXE A - DONNEES THERMODYNAMIQUES DE LA PHASE DISPERSEE

] Espéce \

No

|

]

02

|

CO

|

| Masse molaire (kg.mol™!) |
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|
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|
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|

| Viscosité po,; (kgm's™1) |

1,791.10-0

|

897107 |

2,074.10°° | 1,791.10 ™ |
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37,675655

15,00139

-1,7113522
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11,797017
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CO, |

H,O |
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0,036461147 | 0,04400964 | 0,018015324 |

Viscosité po,; (kg.mT.s™T)

1,469.10~%°

1,501705

1,228.10~%

Ts;

394,45402

305,06356

1046,0774

)
e

29,494012

23,797309

32,184948

~3,4718459

50,207615

2,4240666

5,6796409

11,022237

6,8629815

3,9405604

-23,965338

4,6516765

-6,4135437

22,537178

7,5853442

2,890122
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-0,56686145
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0,04177807

20,1066295

0,045384109

A.2 Données thermodynamiques de la phase disper-

sée

Masse volumique : pg = 2700 kg.m ™3
Température de fusion : T, = 2289 K
Température critique de surfusion : T, = 1930 K
Chaleur latente de fusion : Ly, = 1070000 JK!
Chaleur spécifique massique de I’alumine liquide : ¢p ;4 = 1850 J kg LK1

La chaleur spécifique massique de l'alumine solide est quant & elle exprimée
comme une fonction polynomiale de la température suivant ’expression sui-
vante, établie a partir des valeurs de ¢, so; pour la phase v de I’alumine issues

de la référence [123] :

3

k

Cp,sol = § akT )
k=0

avec ap=461,32; a1= 1489,5 ; ar— -894,27; az— 182,9.

(A.3)



Annexe B

Déséquilibre vibrationnel

B.1 Constantes cinétiques

On présente dans cette section les différentes formulations des constantes ci-
nétiques utilisées pour le traitement du déséquilibre vibrationel. Les études bi-
bliographiques ont permis d’établir des expressions des constantes cinétiques k,
exprimée en Pa~!.s7! (ou atm™1.s7!, ou K exprimée en m3.part~!.s7! pour les
mécanismes de relaxation des premiers niveaux vibrationels. La relation entre
k et K est donnée par la formule :

K =k x kgT (B.1)

On fait ici la liste exhaustive de I’ensemble des expressions utilisées pour notre
étude.
i—k
- Expressions prenant la forme : log;o(K) = S2_ 0,5 ,
K exprimée en mg.part_l.s_l.

Réaction molécule M aq as as référence
CO, -13.07 | -83.28 | 220.3 130
VT, : CO2{0,1,0} + M — C0O5{0,0,0} + M Ny -13.75 | -83.97 223 130
H, -18.1 3.67 0 130
H>O -18.64 11.74 0 130
Ny, CO,, CO | -11.72 | -123.9 0 130
VTn, : No {1} + M < N {0} + M H, -16.12 | -31.12 0 130
H>O -13.25 -53 0 130
CO, -11.9 -102.9 | 304.5 130
VVas : CO2{0,0,1} + M — C0O5{0,3,0} + M Ny -9.54 | -144.06 | 462.1 130
H>O -21.3 42.29 | -147.5 130

- Expressions prenant la forme log;q(K) = Z?Zl a; T %,
K exprimée en mg.part_l.s_l.
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Réaction ai as as référence
VVs3_n, : CO2{0,0,1} + N2 {0} — CO2{0,0,0} + No {1} | -18.2 [ -8.10~* 41077 130

- Expressions prenant la forme : log,(k) = Zle aiTiEk,

k exprimée en atm .71,

Réaction molécule M a1 as as référence
VTeco : CO {1} + M — CO {0} + M Ny, CO5, CO | 12.820 | -155.91 450.5 1
VTco : CO{1}+ M — CO{0} + M H, 11.372 | -78.32 | 192.73 84
VVisz : COs {0, 0, 1} + M — COs {1, 1, O} + M CO,, CO, Ny | 12.662 | -88.87 272.5 1
VVis_co : CO3{1,1,0} + CO{0} — C0,{0,0,0} + CO {1} 10.708 | -69.94 | 203.3 1
VVs_co : CO52{0,3,0} + CO {0} — C0O2{0,0,0} + CO {1} 10.708 | -69.94 | 203.3 1
VVs_co : CO2{0,0,1} + CO{0} — C0O,{0,0,0} + CO {1} 9.144 | -31.91 | -103.5 1
VVi,_co : N2 {1} + CO {0} — N, {0} + CO{1} 7.002 | -11.53 0 140
- Expressions prenant la forme : log,o(k) = Z?Zl aT's + 7,

k exprimée en atm~!.s7L.

Réaction molécule M aq ao as a4 référence

VVas : C02{0,0,1} + M — C0,{0,3,0} + M H, 16.315 | -199.4 | 1356 | -3081 87




Annexe C

Simulations du jet Star 27

Cette section présente la géométrie et les conditions de simulations utilisées
pour le cas du jet STAR 27. Cette simulation correspond & un temps aprés
lancement de la fusée Strypi IX de 271 s, pour lequel 'engin a été propulsé
par le moteur STAR 27, & une altitude de 114 km avec une vitesse de 4,59
km.ss—1. Afin de pouvoir se comparer au mieux avec les résultats de Burt et
Boyd [19], nous avons utilisé globalement les mémes géométrie et conditions de
simulation.

C.1 Géométrie et maillage utilisés

Ces simulations ont été fait sur un domaine bidimensionnelle axisymétrique
s’étendant 10 m en amont de la sortie de tuyére jusqu'a 75 m en aval et 30
m radialement par rapport a 'axe de la tuyére. Le véhicule est représenté par
un géométrie cone-cylindre d’une longueur de 3,1 m pour un rayon de sortie
de tuyére de 0,39 m et l'injection des produits de combustion est faite au ni-
veau du plan de sortie de tuyére. Ces paramétres correspondent & ceux utilisés
par Burt et Boyd pour leurs simulations. Le maillage utilisé comprend 80842
cellules non-structurées raffinées a proximité de ’engin. Les figures C.1 et C.2
présentent la géométrie et le maillage utilisées pour cette simulation.
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COMBUSTION
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FI1GURE C.2 — Maillage & prozimité de l’engin pour la simulation du jet 2D axisy-
métriqgue STAR 27

C.2 Conditions aux limites et injection des produits
de combustion

Pour nos simulations, les particules ont été représentées par 3 classes de taille de
particules contre 7 classes pour les simulations de Burt et Boyd. Les diamétres
de chaque classe sont respectivement 0,5 ym, 2 um et 4 pm. Des conditions
limites identiques & celles utilisés par Burt et Boyd ont été utilisées si ce n’est au
niveau des parois pour lesquelles nous avons utilisé des conditions de glissement
alors que Burt et Boyd simulent des parois diffuses. Les conditions aux limites
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sont regroupées dans le tableau C.1 (en respectant les numérotations de figure
C.let C.2).

TABLE C.1 — Conditions imposées aux frontiéres pour la simulation du jet STAR 27

numeéro de conditions limites
la frontiére imposées sur la frontiére
1 Supersonique entrant (entrée de I’atmosphére)
2 Supersonique entrant
3 Supersonique sortant (sortie du jet)
4 Symétrie
5 Parois externes glissantes
6 Sortie de la tuyeére

Pour la limite correspondant & ’entrée de I'atmosphére, le gaz est composé
de diazote et de dioxygéne, de fractions molaires respectives 0,78 et 0,22. La
température du gaz est de 288 K et sa masse volumique de 5,79.107% kg.m 3.
L’atmosphére entre le domaine normalement aux faces limites avec une vitesse
de 4,59 km.s~ L.

Au niveau du plan de sortie de tuyére, les gaz de combustion comme les parti-
cules sont injectés avec un profil de vitesse conique identique & celui utilisé par
Burt et Boyd. Ainsi, leurs vitesses ont une composante radiale nulle au niveau
de l'axe de la tuyére et font un angle de 17,2° (angle du divergent de la tuyére)
avec I'axe au niveau de la lévre de la tuyére.

Suivant les conditions de simulation de Burt et Boyd, les gaz sont alors injectés
avec une vitesse, en norme, égale & 3113 m.s~! une température de 1433 K et
une densité de 0,011 kg.m 3. En se basant sur la référence [116], nous avons
cependant utilisé une composition des gaz de combustion différente de celle
utilisée par Burt et Boyd. Le tableau C.2 présente les compositions des gaz de
combustion utilisées lors de nos simulations et celles de Burt et Boyd.

TABLE C.2 — Compositions des gaz de combustion utilisées pour la simulation du
moteur STAR 27

Espéce N2 H2 CcO C02 HQO

Fraction massique (nos simulations)

Fraction massique Burt et Boyd 0.479  0.042  0.479 0 0

Concernant l'injection des particules, le tableau C.3 regroupe les données d’in-
jection des différentes classes de particules au niveau du plan de sortie de tuyére.
Y sont référencés les diameétres, les débits surfaciques, les températures, les frac-
tions massiques de phase solide et les normes du vecteur vitesse.

0.1246 0.0268 0.3067 0.0606 0.1627 0.3186
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TABLE C.3 — Propriétés des différentes classes de particules au niveau de la sortie
de tuyere pour la simulation du jet STAR 27

Débit surfacique | Température | Fraction massique | Vitesse

DlapIerll(ftre kg.m 2.5 K phase solide m.s~!
0,5 0,214 1930 0.5 3030

2 2,882 1930 0 2890

4 9.37 2200 0 2650
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Résumé : Le rayonnement dans les jets issus de
moteurs a propergol solide constitue un phénomene
essentiel a 'estimation des flux aux parois et a la
prédiction de la signature radiative des engins. A
haute altitude, de 'ordre de 100 km, ces jets sont ca-
ractérisés par des écoulements compressibles dipha-
siques, a fort aspect raréfié dans certaines régions,
composés de particules d’alumine et de gaz de com-
bustion. Le transfert radiatif y joue un réle important
dans la mesure ou il influence fortement le refroidis-
sement et le changement de phase des particules.

Afin de simuler numériquement les jets et leur rayon-
nement, différents modeles ont été développés.
Le rayonnement des gaz a été pris en compte a
laide de modéles statistiques a bandes étroites.
Le phénomene de surfusion qui régit le change-
ment de phase de l'alumine et les champs de
température associés aux différentes tailles de par-
ticules, a été pris en compte. Enfin, une méthode
de splitting des puissances radiatives a été mise
en ceuvre afin de permettre le couplage entre le
rayonnement et I'’écoulement dans des milieux en
déséquilibre thermique gaz/particules. Ces modeéles

ont été implémentés dans une plateforme de cal-
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une approche Navier-Stokes, un solveur eulérien
pour traiter la phase dispersée et un solveur radia-
tif qui utilise une méthode de Monte Carlo. Loutil
numeérique développé a été partiellement validé en
comparant nos résultats aux mesures obtenues dans
le cadre de I'expérience BSUV2. Dans les conditions
de cette expérience, le rayonnement des particules
est prédominant mais la contribution des gaz s’avere
non négligeable. Des simulations sous différentes hy-
potheses ont permis de mettre en évidence le rdle
primordial du transfert radiatif, couplé au phénomene
de surfusion, dans I'établissement des champs de
température des particules.

La derniére partie de ces travaux s’est attachée a
I'étude du déséquilibre vibrationnel de la phase ga-
zeuse et de son impact sur le rayonnement dans les
jets. Il est montré que le gel partiel des niveaux de
vibration de la molécule CO, durant la détente du jet
peut augmenter de fagon significative son rayonne-
ment.
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Abstract : Radiation from solid propellant rocket
plumes is important for the prediction of thermal
fluxes on vehicle walls and of plume signature. At
high altitudes, of approximately 100 km, those plumes
are characterized by two-phase compressible flows,
highly rarefied in some regions, composed of alumina
particles and exhaust combustion gases. Radiative
transfer plays an important role in the cooling and the
phase change of the particles.

In order to carry out numerical simulations of rocket
plumes and their radiation, several models have been
developed. The radiation of the gas phase is taken
into account using statistical narrow bands models.
The supercooling phenomenon has been modeled to
deal with the phase change of alumina and to obtain
correct temperature fields for the different size classes
of particles. Finally, a splitting method of the radiative
power has been established to enable the coupling
between radiation and the flow field under gas/particle
thermal non-equelibrium. These models have been

implemented in a calculation platform, enabling to
couple a Navier-Stokes solver for the gas phase, an
Eulerian solver dealing with the dispersed phase and
a radiative solver based on a Monte Carlo method.
The developed numerical tool has been partly vali-
dated comparing our results with the measurements
obtained during the BSUV2 experiment. In the condi-
tions of this experiment, particle radiation is shown
to be predominant but the contribution of the gas
phase is found to be non-negligible. Simulations un-
der different hypotheses have put the emphasis on
the importance of radiative transfer, coupled with the
supercooling phenomenon, for an accurate evaluation
of particle temperature fields.

The last part of this work focuses on the study of
gas vibrational non-equilibrium and its impact on ra-
diation from high altitude plumes. It is shown that
the slow deexcitation of vibrational levels of the CO,
molecule during the plume expansion may increase
significantly its radiation.
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