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Introduction

Dans les jets de moteurs de fusées, la tres forte détente des gaz de
combustion ainsi que les chocs avec I'atmosphére extérieure peuvent
engendrer un important déséquilibre thermodynamique local *.
—relaxation rapide des degrés de translation (et de rotation) du gaz
—relaxation plus lente des degrés de vibration du gaz, "gel”

e Influence importante sur le rayon-
nement des gaz
1650 e Impact sur le transfert radiatif, flux
b thermiques aux parois
e Intérét dans une perspective de cal-
cul de signature d’engin

10 15
X

Simmons, Rocket exhaust plumes phenomenology, (2000)
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Démarche

Lobjectif de I'étude est d’estimer les effets du déséquilibre thermo-
dynamique local sur le rayonnement des gaz.

| Modélisation du déséquilibre vibrationnel
e Approche multi-température des états vibrationnels
e Cinétique de relaxation des niveaux de vibration
e Exemple sur un cas de détente 1D
Il Effets du déséquilibre sur le rayonnement
e Construction d’'un modele raie par raie hors équilibre
e Calcul de transfert radiatif hors équilibre
Il Etude sur un exemple de jet a haute altitude
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Energie interne des molécules dans leur état
electronlque fondamental

o Energie de translation
o Energie de rotation

o Energie de vibration
Molécule diatomique M :
- 1 mode de vibration associé de fréquence o s
Molécule triatomique, COs :
- mode symétrique de fréquence o1
- mode transverse de fréquence o2 , 2 fois dégénéré
- mode antisymétrique de féquence o3

Molécule | fréquence caractéristique | valeur en (cm—1)
CO2 o1 1388
02 667
o3 2349
CcO oco 2143
N2 ON, 2330

Molécule | Etat vibrationnel Energie
M {i} €; = thconr
CO» {i1,12,13} €iyigis = hc(i101 + 1202 +1303)
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Mécanismes de relaxation

Les collisions entre les molécules permettent un échange d’énergie
entre les différents degrés de liberté des molécules.

Il existe alors différents mécanismes de relaxation des degrés de liberté.

e Vibration-Translation VT, : A{i}+M < A{i— 1} + M~

A{i} + A{i'} > Ai+1}+ A{i' — 1}
e Vibration-Vibration intermode VV,,, .- : A{i} + B{i'} +> A{i+ k} + B{i' — k'}

e Vibration-Vibration intramode VV,, :

Réaction temps caractéristique (Pa~— 1.5~ 1)
Translation-Translation 1073 10°
Translation-Rotation 1074105
Vibration-Vibration intramode VV,,, 107
Vibration-Vibration VV|_o 103
Vibration-Translation 10-%2a100
Vibration-Vibration 12100
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Approche multitempérature du peuplement des états
vibrationnels

Approche harmonique du peuplement des niveaux d’énergie vibrationnels.
A T'ETL = une distribution de Boltzmann a la tempérérature 7' :

. L. . o _nCOQ(i2+1) 11€1+1i2e2+13€3
$tat (i1, iz iz} de CO2 1, ;, o (T)==jry— exp ( —HE2 =

Hors ETL modélisation multitempérature=- densités de population comme
fonction des températures vibrationnelles de chaque mode :

L _ ncoy(iafl) 11€1 12€2 i3€3
i iz is (11, T2, 13) = Z 7 gy P ( —wndy ) P\ —rids ) P~y

- Résonance de Fermi = 11 =T,
- Rotation en équilibre avec la translation = T,ot = T
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Energie et capacité thermique des modes de vibration

e Energies molaires de vibration d’'un mode (J.mol 1)

N
Na N. g2
Exemples : EN2 TN, = ———— E e 2exp [ ——
vzbr( 2) ZN2 (TNQ) - i kBTNg
Ny . . . 11€1 + 1262
E2 Ti2) = ———— E io + 1)(i1€1 + i2e2) exp (—7)
vzb'r( ) Z12(T12) ) ( )( ) k'Ble

11,42

e Capacités thermiques molaires de vibration d’'un mode (J.mol~*. K1)

6E12 1 . . 2 . .
12 (Tyy) = Sowibr oy, [ Z (is +1) (2161 + 1282) exp (_“51 + 1262)

T2 Z12 [ kpTi2 kpTi2
1,22
2
1 . i1€1 + i2€2 i1€1 + i2€g
(2 D0 R e (25
12 BT12 BT12
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Cinétique de relaxation des niveaux d’énergie

modele de cinétique détaillée pour chaque mécanisme de relaxation des
modes vibrationnels.

réaction « : A{i}+B{z”}K—O;>A{i+k}+3{i’,k’}
Ko

dnA{i}| _ dnp
at @ d

{i’} —
. la = K lnA{i—Hc}nB{i’_k'}_KanA{i}nB{i'}

Les constantes cinétiques de réaction K et K~ (m3.mol~'.s~!) dépendent uni-
quementde T (et P).

K et K~! se calculent avec les constantes cinétiques de relaxation du premier
niveau excité. (Littérature pour chague mécanisme)

Exemples : vvg{)2 : COs {i1,ia,iz} + M < CO2 {i1, iz + 3,i3 — 1} + M
- M -1 M io 41 3eg — €3
A{il,'izai:s}—>("31,'i2+3«733—1} - K{i1772«7¢3}—>{i1J2+3,7?:s—1} i+ 4 exp ( kgT
KM _ (2 + )2 +2)(i2 +3)i3
{i1,i9,i3}—{i1,i0+3,i3—1} — 31 {0,0,1}—{0,3,0}
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Construction du modéle de cinétique vibrationnelle

=-Cinétique détaillée état par état*, pour chaque mécanisme.

Construction de termes de variation d’énergie vibrationnelle pour
chaque mode :

m oE™, dT,,
vibr vibr 2 : o
= = RS (T, 1 L., ...na,ng,..
na dt nA oT dt —~ m( ydms Lm/y - 1A, VB, )

Tabulation en température de translation et de vibration entre 100
et 3600 K.

Kustova, On a correct description of a multitemperature dissociating CO2 flow, (2006)
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Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Cas simple d’'une détente 1D dans une tuyere conique

- Détente d’un gaz parfait

- Ecoulement stationnair Mach =1
coulement stationnaire T=2205K 150
- Détente isentropique, adiabatique D=9 kg.m2s!
- Grandeurs physiques unidimensionnelles .
- Composition : 70% N, 20% CO,, 10% H,O é] >
1e+06 ‘ ‘ — 3000 = 17— — 3000
— Pression | K £ — Masse volumique |
— Temperature | 2500 -, ) — Vitesse %%
— 10000-] P I = {7~
£ 2000 § g 001 2000 4
= = = g
L ’ e ] ]
= 100 1500 2 g 1500 &
.S i 8 g 15
2 5 = 2
J E 1000 E‘ 5 0.0001 1000 &
oy 18 3 =
500 2 500
0,01 i L L L Il I 1 n T T 2 1 06 I Il L 1 I 1 I 1 I 1 n |
010 20 30 40 50 60 06910 20 30 40 0 o
Abscisse (en m) Abscisse (en m)



Modélisation du déséquilibre vibrationnel

Déséquilibre vibrationnel de la détente 1D

Calcul du déséquilibre vibrationnel en post-traitement du calcul d’écoulement.
— Température de translation et autre grandeurs d’état fixées.

Equation d’évolution de I'énergie de vibration molaire d’un mode :

dET oT,
4 Lpier — nacyip(Tm) LS () = R (T, T12, T35, TN2, NNy, NCOg s MHL0)

3000

2500
—
X
& 2000
-
(&)
S 1500
s
g
g 1000
'_

500

0 n n 1 1 T n T
0 10 20 30 40 50 60
Abscisse (en m)
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Effets du déséquilibre sur le rayonnement de COo

Construction de modéles raie par raie hors équilibre de
CO,

- Base spectroscopique HITEMP 2010 pour COs :

—Informations sur un grand hombre de transitions radiatives entre deux
niveaux d’énergie rovibrationnels.

Seule I'énergie totale donnée par la base

E, = E; + hcoy
état rovibrationnel identifié par les nombres quantiques :

l2:'U2

la
V1U5 V37D, J avec { l<r<o +1
- v1, v, v3 : quanta d’énergie dans les # modes de vibration
- l2 associé au moment cinétique vibratoire du mode transverse
- r : ordre du niveau dans la polyade de Fermi
- p : parité du niveau
- J quantifie le moment cinétique total de la molécule
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Splitting des énergies

Pour chacun des niveaux haut et bas, il faut connaitre la répartition
d’énergie entre le mode rotationnel et les modes vibrationnels 12 et 3.

Hypothéses utilisées :

e I'énergie totale F est la somme de I'énergie de vibration Ey et de
I'énergie de rotation Er

E =FEy + ERg

e I'énergie de vibration d’'un niveau {Ul’Ul22U3T‘p, J} est calculée comme :

EV{vlv;2v37“p,J} = nung (E{v1v;)2vg7"p,J’})

e 'énergie de vibration Ey-3 du mode antisymétrique est :
EV3{v1v;2U3rp,J} = EV{OOOU:&lp,J}

e 'énergie de vibration Fy 12 du mode 12 se calcule comme :
Evi2 = Ey — Eys
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Calcul des coefficients d’absorption et d’émission hors
équilibre

Démarche similaire a celle utilisée pour la construction des spectres raie
par raie a I'équilibre.

. A
coefficient d’émission : ngl = 4—7":lhcaulnu Sur(oc —ow)
coefficient d’absorption : nﬁl = (niBiy — Ny Bu)hoy fui(o — oy)

— les populations des niveaux haut et bas sont calculées a partir des

trois températures, de rotation , du mode 12 et du mode 3 :

exp (*ERl/ka) exp (7EV121/ka12) exp (*EVBZ/kaB)
Qr(T)Q12T12Q3(T5)

ny = Nco, (QJZ -+ 1)

Qr : fonction de partition du rotateur rigide
Q12 et Q3 : fonctions de partition de I'oscillateur harmonique.
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Coefficients d’absorption hors équilibre

Conditions de calcul de la détente 1D pour x=2 m :
T=771K, T12=1889 K, T3=1719 K et P=591 Pa
Equ”ibre = Tyitr = Tiranslation

T j T ) T T T T T
15F a1~ e
A — kdésiilibre| | E gorl Ky eSSlIEre |
£ | & oo — Koy Equilibre
5 s
g r 1 B
g 2
i =
2 S 0005 i
Zos 15
5 =
8 I, | ¥ _
Bao 20 2020 53D zggg”“ ' 0o 2000 3000 2000
nombre d'onde (cm ™) nombre d'onde (cm t )
Spectres raie par raie Spectres moyennés sur 25 cm™!
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Effets du déséquilibre sur le rayonnement de COo

Coefficients d’émission hors équilibre

Conditions de calcul de la détente 1D pour x=2 m :
T=771 K, T12=1889 K, T3=1719 K et P=591 Pa

-~

T 025 . : : . ‘
—"’E\G* — 1 déséquilibre] | mg — 1, déséqilibre
= — n équilibre = o2F _n.__ équilibre 4
€ = moy
Sa ] Sosf J
B B
:%3 7 ~=§ 01 -
k) 1 5
2] | Zoo |
g H\ 1 5 |
W” i H“Hmm . ] 8 0 L L I N
2350 2360 2370 2380 2390 1000 2000 3000 4000
nombre d'onde (cm ™) nombre d'onde (cm 1 )
Spectres raie par raie Spectres moyennés sur 25 cm~*
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Effets du déséquilibre sur le rayonnement de COo

Comparaison des rapports 1/~ avec les fonctions de
Planck aux différentes températures

Conditions de calcul de la détente 1D pour x=2 m :
T=771 K, T12=1889 K, T3=1719 K et P=591 Pa

50

— (1K), déséatlilibre
| — fonction dePlanck aT
40— fonctiondePlanck aT,,

| — fonctiondePlanck aT,

n/k (W/m2/cm'1/sr)

10

_ . T
0™ To00 2000 3000 2000 5000

nombre d'onde (cm ™)
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Effets du déséquilibre sur le rayonnement de COo

Etude des effets du déséquilibre sur le transfert radiatif
Hypothéses :

e rayonnement n’affecte pas la modélisation multi-température.
e pas de couplage rayonnement/cinétique de relaxation vibrationnelle.

Colonne 1D divisée en N éléments, grandeurs physiques homogenes.
Spectres raie par raie hors équilibre calculés pour chaque élément.

1 I r " N N

La luminance en sortie de colonne L? (N 1) se calcule suivant I'expression :

N .
Z O) Tro (i, N*) — 72~ N)]

N
avec 7, Nt) =exp |- g Ko (J);
=i
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Transfert radiatif hors équilibre sur la colonne 1D

Comparaison des luminances (moyennées sur 25cm™1)
en sortie de la détente (a x=60 m)

— horséquilibre|/
— équilibre

w
o

1 Luminance totale hors
équilibre : 17 kW.m~2.sr~!

Luminance totale a
1 Téquilibre : 11,5 kW.m~2.sr™*

o )

1000 2000 3000 4000
-1,
Nombre d'onde (cm )

) -2 -1
Luminance (W.m “.cm.sr )
= N
o o
1 1
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Application au cas du jet ANTARES Il

Etude sur le cas d’un jet a haute altitude
CAS du jet du moteur ANTARES II*

Phase dispersée
Particules d’alumine
Eulérien

G—)

Rayonnement
Gaz et Particules
Monte Carlo

Fluide
Gaz
Eulérien

Calcul du déséquilibre
vibrationnelle
Lagrangien

=)

Calcul du rayonnement
Hors équilibre
Colonne 1D

Erdman,In-situ measurements of UV and VUV radiation from a rocket plume, (1992)
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Colonnes étudiées dans le jets ANTARES I

Etude du transfert radiatif sur 2 colonnes traversant le jet
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Déséquilibre vibrationnelle de CO, dans le jet

T12-Ttr

10 20 30 40 20 30 40 50
X (enm) X (enm)
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Etude de la colonne située le long de I'axe

- 5 1e+05
2000 ~— Pression e
+— T trand ation/rotatiorn]
—Tp < 10000
— 1500} —Ts ]
x ]
g 7 31000 g
=] E|
£ 1000 { &
kg 4
£100 4
5 r E T
[ ]
500 1o
L IR | L L Lol
0 1 ] 10 !
Abscisse (m)
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Application au cas du jet ANTARES Il

Etude de la colonne perpendiculaire & I'axe

Colonne de 20 m traversant le jet perpendiculairement a 'axe a 2 m de la sortie

de tuyére
2500 - r
~— Pression s
~— T translation/rotation| 10000
2000 F
< E 1000
@ 1500 )
= [ c
g_ 3 £ 100 _i
J ® E %
1000 £ &
5 i x
[ £10
500 i
el
0 - 0
Abscisse (m)
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Calcul des luminances en sortie de colonne

Colonne 1 Colonne 2

o

T T T T T T T T T T
— hors équilibre — hors équilibre
Eakln — équilibre 7 L — équilibre i
b! € n 1 €
§al . &
£ E
23 7 ES
8 8 o5l B
g, 1 &
< £
£ €
=} 3
- 1+ — -
o700 210 20 - 200 2400 2500 foo 700 0 20 - B0 - 240 200
Nombre donde (cm ™) Nombre donde (cm ™)
Luminance hors ETL : 965 W.m~2.sr* Luminance hors ETL : 135 W.m~2.sr*
Luminance ETL : 875 W.m~2.sr™! Luminance ETL : 80 W.m~2.sr™!



Conclusion et Perspectives

e Méthode d’étude du déséquilibre vibrationnelle

e Méthode de calcul du rayonnement hors équilibre
e Impact important du rayonnement hors ETL

= Signature d’engin

— Application a d’autres molécules : CO

— Etude du transfert radiatif hETL sur le jet

— Couplage rayonnement HETL / Déséquilibre
— Application aux cas de rentrées atmospériques
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