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2. TRAVAUX ET OBJECTIFS

2.1. ACTIONS DE RECHERCHE

Les recherches effectuées ont eu principalement pour objet la modélisation, ’analyse
mathématique, 'analyse numérique, et la simulation numérique d’écoulements réactifs.
On s’est intéressé notamment aux équations des mélanges gazeux issues de la théorie
cinétique et aux flammes laminaires, en particulier lorsque la cinétique chimique est
complexe.

2.1.1 Analyse mathématique des flammes accrochées sur un brileur

Cette étude a eu pour objet ’analyse mathématique des équations modélisant les
flammes accrochées sur un briileur poreux. En utilisant des méthodes itératives, vari-
ationelles et des techniques de point fixe, nous avons obtenu l’existence, 'unicité et le
comportement asymptotique de la solution. Ce travail a été réalisé dans le cadre d’une
these de troisieme cycle, préparée sous la direction de Georges Duvaut. La these a été
soutenue le 17 Mai 1982 devant Messieurs J. L. Lions (président), G. Duvaut, R. Borghi
et J. P. Guiraud (examinateurs) [1] [T1].

2.1.2 Instabilités de combustion

Des recherches ont été menées sur les instabilités de combustion, au cours du service
national, sous la direction de Sébastien Candel, au Laboratoire EM2C du CNRS et de
I’Ecole Centrale de Paris. Des problemes de couplage entre une onde acoustique et une
zone de flamme ont été étudiés numériquement et expérimentalement [C1].

2.1.3 Extinction des flammes étirées contre une paroi catalytique

Ce travail concerne les limites d’extinction par étirement d’une flamme prémélangée
dans un écoulement a point d’arrét contre une paroi catalytique et adiabatique. Pour
une cinétique chimique simplifiée a une réaction en phase gazeuse et sur la paroi et en
utilisant la méthode des développements asymptotiques raccordés, nous avons décrit
les différentes structures de flammes en fonction des taux d’étirement et déterminé les
limites d’extinction qui sont des points de retournement. Les simulations numériques
sont en bon accord avec les résultats asymptotiques [2] [A1] [C2] [C3] [C4].

2.1.4 Extinction de flammes étirées symétriques avec une chimie simple

Cette étude a eu pour but le calcul des limites d’extinction par étirement des flammes
dans un écoulement a point d’arrét symétrique dont la cinétique chimique est simple.
Les calculs numériques ont été effectués en utilisant des techniques de continuation,
des itérations de Newton et des grilles adaptatives. Des résultats d’extinction par
étirement ont été obtenus pour des flammes jumelles prémélangées d’hydrogene-air et
de méthane-air avec une chimie simplifiée [3] [A2] [A3].



2.1.5 Extinction de flammes jumelles prémélangées avec chimie complexe

L’objet de cette étude était le calcul de limites d’extinction pour des flammes jumelles
prémélangées. Des difficultés considérables ont du étre résolues pour la prise en compte
d’une chimie arbitrairement complexe et des propriétés de transport d’un fluide multi-
composant. Une nouvelle méthode d’adaptation des grilles a notamment été introduite.
Les résultats d’extinction par étirement obtenus pour des flammes jumelles prémélan-
gées d’hydrogene-air (schéma réactionnel a 9 especes et 19 réactions) et méthane-air
(schéma réactionnel a 16 especes et 46 réactions) font I'objet de plusieurs publications

[4] [A4] [A5] [A6].

2.1.6 Flammes prémélangées étirées contre des produits de combustion

Dans cette opération de recherche, nous avons calculé les taux de consommation de
propane, en fonction du taux d’étirement, pour une flamme prémélangée propane-air a
cinétique chimique complexe dans un contre courant de produits de combustion. Cette
configuration de flamme étirée est importante pour tous les modeles de combustion
turbulente qui décrivent les zones de réaction par des collections de flammelettes étirées

[5] [A7] [CT].

2.1.7 Méthodes de continuation adaptatives et limites d’extinction

Dans cette étude, nous avons perfectionné les méthodes de continuation adaptatives
introduites dans les actions de recherche précédentes. Ces nouvelles techniques ont
permis de calculer les limites d’extinction par appauvrissement et enrichissement de
flammes étirées hydrogene-air dont la chimie est complexe [6] [A14] [CI1] [CI2] [CI3]
[CI5] [CI6] [CI7] [C8] [C9] [C14] [T2].

2.1.8 Ecoulement réactif autour du nez d’Hermeés

Cette opération de recherche a eu pour but le calcul de la couche limite réactive autour
du nez d’Hermes lors de sa rentrée dans l'atmosphere, avec une cinétique chimique
complexe en phase gazeuse et sur la paroi. Une approche dite “couche de choc”,
pour laquelle le choc est traité comme une frontiere libre a été retenue. On a en
particulier comparé différentes cinétiques chimiques et leur influence sur le flux radiatif
a la paroi. Un modele a plusieurs températures a également été utilisé pour tenir
compte des déséquilibres thermodynamiques vibrationnels des molécules diatomiques

[16] [C14] [C5] [C10] [C11] [C13] [C15] [C17] [C19].

2.1.9 Analyse mathématique des flammes planes non adiabatiques

Cette opération de recherche a eu pour but I’analyse mathématique des flammes planes
non adiabatiques. En utilisant les outils de I'analyse fonctionnelle, i.e., le degré topo-
logique, les espaces de fonctions, les propriétés de compacité, etc., nous avons jus-
tifié rigoureusement pour la premiere fois le passage a la limite des grandes énergies
d’activation pour les flammes non adiabatiques [7].



2.1.10 Extinction des flammes tubulaires

Une étude numérique de ’extinction des lammes tubulaires de méthane a été effectuée.
Les résultats numériques sont en tres bon accord avec des résultats expérimentaux
obtenus au Japon. Cette étude correspond également au probleme test du 3¢ Workshop
sur le calcul des flammes laminaires qui s’est tenu a Leeds [A10] [A12] [A13] [C12] [C16].

2.1.11 Ellipticité des algorithmes de transport

Dans cette opération de recherche, nous avons analysé les propriétés mathématiques
de différents algorithmes de transport pour les mélanges gazeux réactifs. Nous avons
montré que, du fait de la conservation de la masse, la plupart des algorithmes de
transport rendent dégénérés les systemes d’équations de conservation lorsque toutes les
fractions massiques sont considérées comme des inconnues indépendantes. Une nou-
velle formulation des flux de diffusion a été introduite pour supprimer ces singularités
artificielles [8] [A9] [C18] [C21].

2.1.12 Simplification des cinétiques chimiques

La simplification des schémas réactionnels présente un intérét considérable pour de
nombreuses applications. Des outils informatiques facilitant la simplification des ciné-
tiques chimiques ont été réalisés. Une étude de schémas semi-globaux de combustion
du propane a été menée a bien [9] [10] [12] [A16] [C20] [C25] .

2.1.13 Algorithmes de diffusion approchés

Cette étude a eu pour objet la mise au point d’algorithmes de diffusion approchés.
Nous avons en particulier montré que les matrices de diffusion multiespece, obtenues
en inversant les relations de Stefan-Maxwell, peuvent s’écrire sous la forme d’une série
convergente de matrices symétriques. En tronquant cette série, on obtient ainsi des
coefficients de diffusion approchés de précision arbitraire. Ces coefficients de diffusion
approchés sont également symétriques, conservent la masse et assurent une production
positive d’entropie [11] [C22].

2.1.14 Calculateurs paralleles/vectoriels et cinétique chimique complexe

Cette opération de recherche a pour objet I'utilisation optimale de ’architecture des or-
dinateurs paralleles/vectoriels pour le calcul des flammes. Nous avons notamment mod-
ifié la structure de librairies de programmes informatiques utilisées pour 1’évaluation
des grandeurs aéro-thermo-chimiques dans les mélanges gazeux et une implémentation
parallele d'un code de flamme de diffusion a été réalisée [13] [A8] [A11] [C6].

2.1.15 Méthodes de continuation et flammes planes

Un calcul de limites d’extinction de flammes planes a été réalisé. Nous avons notam-
ment confirmé numériquement ’absence de limites d’extinction absolues par enrichisse-
ment ou appauvrissement pour les flammes planes adiabatiques. Les points critiques
obtenus numériquement sont des points de retournement artificiels qui ont pour origine
I’épaississement des flammes dans les domaines de calcul de longueur finie [15] [C23].



2.1.16 Etude mathématique des équations des couches de choc

Cette opération de recherche a eu pour but ’analyse mathématique des équations des
couches de choc autour d’'un corps de rentrée. Cette étude complete les simulations
numériques effectuées lors de 'action de recherche 2.1.8. En utilisant une formulation
de type point fixe et le degré topologique de Leray-Schauder, nous avons établi que les
modeles de couches de choc axisymétriques sont des modeles bien posés [17].

2.1.17 Flammes sphériques

Une étude analytique et numérique des flammes sphériques hydrogene-air a été réalisée.
Ces flammes peuvent étre observées en apesanteur. Les simulations numériques ont
permis de déterminer la structure détaillée de ces flammes ainsi que leurs limites
d’extinction riches et pauvres [18].

2.1.18 Algebre linéaire pour le calcul des écoulements réactifs

Cette étude concerne les méthodes itératives utilisées pour inverser les systemes linéaires
issus de la discrétisation des équations aux dérivées partielles modélisant les écoule-
ments réactifs. Ces systemes sont en général creux, larges et non symétriques. Dans
cette étude, nous avons testé les performances des algorithmes SOR, GMRES, RGM-
RES, CGS, Bi-CGSTAB, et des préconditionneurs, Gauss-Seidel, SSOR et ILU, lors de
la résolution de problemes de combustion [19] [CI8].

2.1.19 Flammes de diffusion axisymétriques

Dans cette étude, nous avons calculé des structures de flammes de diffusion méthane-
air avec un code de résolution utilisant des itérations de Newton, des grilles produit-
tensoriel et une formulation du type fonction de courant/tourbillon. Ces calculs ont
permis une description fine de l'interaction fluide/chimie avec des applications aux
modeles de flammelettes utilisés en combustion turbulente [14] [C24] [C26].

2.1.20 Algorithmes pour le transport multiespece

Cette étude a eu pour objet la mise au point d’algorithmes itératifs pour la résolution
des systemes linéaires singuliers sous contraintes issus de la théorie cinétique des gaz
et définissant les coefficients de transport.

Dans une phase préliminaire, nous avons synthétisé diverses formulations des
résultats de la théorie cinétique isotrope semi-classique, i.e., semi-quantique, pour les
mélanges de gaz polyatomiques, notamment celle de I’école allemande ot ’on respecte
les symétries naturelles mais ou les calculs n’ont pas été poussés jusqu'au bout et celle
de I’école américaine qui a détruit completement les symétries naturelles des systemes.
Des espaces d’approximation variationnels réduits ont également été introduits pour
tous les coefficients de transport.

La convergence d’algorithmes itératifs a ensuite été déduite directement des pro-
priétés de I’équation de Boltzmann. En tronquant les séries convergentes correspon-
dantes, on a ainsi obtenu des coefficients de transport approchés de précision arbitraire.
Les premiers termes des ces séries fournissent notamment des formules explicites sim-
ples et précises et un livre a été écrit [L1] [21] [CI10] [CI20] [C28] [C29] [C30].
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2.1.21 Flammes étirées tournantes et lammes de diffusion

Dans cette étude, on s’est intéressé a la structure et aux limites d’extinction de flammes
étirées de méthane en rotation et de flammes étirées de diffusion hydrogene-air. Des
comparaison avec des résultats expérimentaux ont été effectuées et ont conduit a des
accords tres satisfaisants [24] [A15].

2.1.22 Méthodes iteratives projetées

Lors de notre étude des algorithmes de transport approchés, nous avons été amenés
a étudier en détail les méthodes itératives pour la résolution des sytemes linéaires
singuliers. Nous avons en particulier introduit de nouvelles méthodes, les méthodes
itératives projetées, qui ont des propriétés supérieures aux méthodes classiques pour les
systemes singuliers sous contrainte. Nous avons d’autre part obtenu une généralisation
du théoreme de Stein pour les matrices singulieres et ainsi qu’une nouvelle démonstra-
tion d’un théoreme de Keller sur les matrices convergentes [32].

2.1.23 Conductivité thermique des mélanges gazeux

Dans cette étude, nous avons introduit un cadre variationnel général qui permet 1’éva-
luation de la conductivité thermique et des rapports de diffusion thermique d’un mé-
lange sans nécessiter au préalable celle de la conductivité thermique partielle et celle des
coefficients de diffusion thermique. Nous avons montré en particulier que les rapports
de diffusion thermique peuvent étre interprétés comme des multiplicateurs de Lagrange.
On a étudié enfin des sous-espaces variationnels de dimension réduite pour I’évaluation
de ces divers coefficients dans un mélange gazeux polyatomique [20].

2.1.24 Modélisation numérique de la chimie complexe

Dans cette étude, nous avons fait un bilan des divers algorithmes mis au point précé-
demment pour la simulation numérique de la chimie complexe. Cette étude de synthese
fait 'objet d’un article dans “Images des Mathématiques”, “Modélisation de la Com-
bustion”, publication du CNRS destinée a la diffusion de I'information scientifique et
technique [25].

2.1.25 Optimisation de I’évaluation du transport dans les flammes

Cette étude concerne l'optimisation des algoritmes de transport pour le calcul des
flammes bi-dimmensionnelles. Nous avons notamment étudié les rapports qualité/prix
de diverses formulations introduites précédemment et mesuré les cofits de calculs cor-
respondants [29] [C35].

2.1.26 Viscosité volumique des mélanges gazeux

Dans cette étude, on s’intéresse a des sous-espaces variationnels de dimension réduite
pour ’évaluation de la viscosité volumique des mélanges gazeux polyatomiques. On
montre notamment que les modes d’énergie interne sont prépondérants alors que les
modes d’énergie cinétique peuvent étre remplacés par une contrainte globale de con-
servation de I’énergie [22].



2.1.27 Coefficients de diffusion thermique pour le dép6t chimique

Cette opération de recherche a eu pour objet les coefficients de diffusion thermique
dans les écoulements tres dilués. Nous avons montré en particulier que les limites pour
les grandes dilutions donnent de tres mauvaises approximations. Nous avons d’autre
part introduit de nouveaux coefficients dont I’espace variationnel d’approximation fait
intervenir I’énergie totale des molécules. Ces coefficients sont précis, d’un cotit moindre,
et sont particulierement intéressants pour la modélisation des réacteurs d’épitaxie [23].

2.1.28 Théorie cinétique multitempérature au voisinage de 1’équilibre

Lors de cette opération de recherche, nous avons généralisé des résultats obtenus avec
une seule température interne au cas ou l’énergie des molécules peut étre décomposée
en plusieurs modes indépendants, ayant chacun leur température, au voisinage de
I’équilibre thermodynamique. Pour cette nouvelle situation, nous avons de nouveau
décrit la structure mathématiques des systemes linéaires de transport et développé en
série tous les coefficients de transport correspondants [26].

2.1.29 Structure générale des sytémes linéaires de tranport

Dans cette étude, nous nous sommes intéressés a la structure générale des systemes
linéaires de transport issus de la théorie cinétique des gaz. Nous avons généralisés
les résultats déja obtenus lors d’une opération de recherche précédente—dans un cadre
semi-classique—aux cas de la mécanique classique et de la mécanique quantique lorsque
le mélange gazeux est isotrope. Nous avons ainsi considérablement étendu le domaine
d’application de notre théorie algorithmique du transport [27].

2.1.30 Simulation numérique d’un réacteur d’épitaxie

Des simulations tridimensionnelles d’un réacteur de dépot Ga(CHs)s — AsH3z ont été
effectuées avec une chimie complexe en phase gazeuse et en phase hétérogene pour la
production de I'arséniure de Gallium GaAs. Une formulation de type vitesse-toubillon
a été utilisée pour les variables hydrodynamiques avec une discrétisation en différences
finies. Divers algorithmes pour ’évaluation des coefficients de diffusion thermiques ont
d’autre part été comparés [28] [CI9] [C27] [C36].

2.1.31 Les équations des couches limites symétriques

Les couches limites axisymétriques en régime stationnaire conduisent a 1’étude de
I’équation parabolique singuliere t0; — Au = f, pour t € [0,T] et z € Q avec des
conditions aux limites u = g, sur z € €. Les conditions initiales sont obtenues en
faisant formellement ¢ = 0 dans ces équations. Sous des hypotheses naturelles et tres
générales sur les données, nous avons établi que ces équations sont bien posées [C31].

2.1.32 Epitaxie et sensibilités des réactions surfaciques

Nous avons prolongé une opération de recherche antérieure sur la simulation numérique
de la croissance d’un cristal d’Arséniure de Gallium GaAs. Divers régimes opératoires
ont été mis en évidence selon la température surfacique du cristal. Nous avons égale-
ment effectué une étude de sensibilité pour le schéma réactionnel surfacique [33].
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2.1.33 Stabilité asymptotique pour les mélanges gazeux réactifs

Dans cette étude, on s’est intéressé aux systemes d’équations aux dérivées partielles
modélisant les mélanges gazeux réactifs avec chimie complexe. Nous avons étudié di-
verses symétrisations et la mise sous forme normale. Un théoreme d’existence globale
autour d’états d’équilibre a ensuite été obtenu & partir des travaux de Kawashima [30]

[31] [34] [C32).

2.1.34 La librairie eglib.f

Lors d’études précédentes sur le transport multiespece nous avons obtenu des formules
analytiques précises pour tous les coefficients de transport des mélanges gazeux poly-
atomiques. Nous avons donc réalisé une librairie d’écriture automatique pour les coef-
ficients de transport qui est distribuée a tous les utilisateurs universitaires. Des ren-
seignements sur cette librairie peuvent étre obtenus sur le serveur www du laboratoire
http: //www.cmap.polytechnique.fr/www.eglib/. Les algorihtmes correspondants sont
présentés dans diverses publications [42] [CI11] [CI12] [C38] [C40].

2.1.35 Analyse mathématique des flamme planes avec chimie complexe

L’existence de solutions aux équations modélisant les flammes planes avec chimie com-
plexe a été obtenue. Le modele considéré est celui obtenu a partir de la théorie cinétique
des mélanges gazeux réactifs. Nous avons notamment tenu compte du transport mul-
tiespece et d’une cinétique chimique composée d’un nombre arbitraire de réactions

réversibles [35] [38] [CI13] [C37] [C41].

2.1.36 Mélanges hors équilibre vibrationnel

Nous nous sommes intéressés aux mélanges en déséquilibre vibrationnel total. Le
déséquilibre vibrationnel est présent des l'ordre zéro du développement de Enskog et
pour tous les niveaux d’énergie vibrationnels. Apres avoir obtenu les équations macro-
scopiques a partir des équations de Boltzmann réactives, nous avons obtenu un résultat
d’existence local [36].

2.1.37 Allumage des flammes sphériques

Cette opération de recherche a été consacrée a 1’étude d’un modele de flamme sphérique
établi par Guy Joulin. L’équation qui gouverne la position du front de lamme est une
équation integro-différentielle faisant intervenir la dérivation d’ordre un demi. Des
techniques spécifiques ont du étre développées pour l'existence de solution ainsi que
pour l'existence d’un seuil d’énergie pour la propagation du front [37].

2.1.38 Boltzmann réactif avec équilibre total

Dans cette opération de recherche, nous nous sommes intéressés au régime d’équili-
bre chimique dans les équations de Boltzmann. Partant des équations de Bolzmann
réactives, nous avons utilisé le développement de Enskog pour obtenir les équation
macroscopiques correspondantes. On retrouve les mémes équations et flux que dans
le régime des réactions lentes dans lesquelles on impose ensuite 1’équilibre chimique
macroscopique, mais pas les mémes coefficients de transport [39].



2.1.39 Flammes axisymétriques de type Bunsen

Dans cette opération de recherche, nous avons calculé I'impact de la diffusion thermique
des especes—Ila diffusion de masse due aux gradients de température—sur les structures
de flammes axisymétriques de type Bunsen dont la chimie est complexe. Nous avons
notamment calculé des structures de flammes hydrogene-air pauvres et riches ainsi que
des structures de flammes méthane-air [40] [A17] [C39].

2.1.40 Diffusion thermique dans les flammes

L’étude de 'impact de la diffusion thermique—Ia diffusion des especes chimiques due
aux gradients de température—a été pousuivie. On s’est intéréssé notamment a la struc-
ture et aux limites d’extinction de flammes planes et de flammes étirées symétriques
d’hydrogene-air et de méthane-air [41].

2.1.41 Mélanges gazeux a I’équilibre chimique local

La structure mathématique des équations des mélanges qui sont localement a 1’équilibre
chimique a été analysée. Les équations de conservation correspondantes traduisent la
conservation des éléments chimiques, de la quantité de mouvement et de 1’énergie.
On s’est notamment intéressé a la symétrisation des équations et a divers résultats
d’existence de solutions. Ces résultats constituent un chapitre d’un livre sur la modé-
lisation des mélanges gazeux [L2].

2.1.42 Modélisation des mélanges gazeux

Un bilan assez complet de nos connaissances sur de la modélisation des mélanges gazeux
réactifs a été effectué et a donné lieu a la publication d’un livre. Cet ouvrage présente
nos recherches physiques, mathématiques et numériques sur ce sujet [L2] [A21] [A22]

[CI14] [CI15] [CT16] [CI17] [CI18] [CI21] [CI22] [CI23] [C42] [C44] [C47).

2.1.43 Combustion de brouillards de gouttelettes

Dans cette opération de recherche, on s’intéresse a la structure de flammes étirées
diphasiques obtenues en brilant un brouillard de gouttelettes. Ces flammes conduisent
a de tres nombreux probléemes physiques, mathématiques et numériques. Diverses
représentations de la fonction de distribution des gouttes, qui est régie par une équation
de type Boltzmann, ont été étudiées [A18] [A20] [CI19] [C43] [C48].

2.1.44 Ecoulements 2 I’équilibre chimique partiel

La simplification des schémas réactionnels présente un intérét considérable pour de
nombreuses applications. Dans cette opération de recherche, on a analysé la struc-
ture mathématique du systeme d’équations aux dérivées partielles obtenu lorsque 1’on
suppose un équilibre chimique partiel des réactions. On s’est intéressé notamment a
la thermochimie, a la symétrisation des équations, a divers résultats d’existence de
solutions [44].
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2.1.45 Effet Soret dans les flammes diphasiques

Les écoulements diphasiques sont régis par les équations des mélanges gazeux réactifs
couplés a des équations de type Boltzmann qui régissent les fonctions de distribution
des gouttes. Nous nous sommes intéressé a la structure et aux limites d’extinction des
flammes étirées obtenues par la combustion d’un brouillard de gouttelettes et a 'impact
du transport multiespece et de 'effet Soret. L’effet Soret intervient en phase gazeuse
ainsi que dans les phénomenes d’évaporation [43] [C46] [C52].

2.1.46 Méthode des élements finis

La méthode Streamline—diffusion est une méthode d’élements finis couramment utilisée
en mécanique des fluides. Cette méthode a été adaptée au cas des écoulements réactifs
a faible nombre de Mach. L’absence de principe du maximum de ces méthodes, notam-
ment sur les maillages triangulaires, a nécessité 'introduction de diffusion ‘crosswind’.
Nous avons ainsi simulé numériquement des flammes de type Bunsen avec une cinétique
chimique monoréactionnelle [45] [C45] [C50].

2.1.47 Théorie cinétique des écoulements réactifs

Dans cette étude, nous nous sommes intéressés aux divers régimes possibles pour les
équations des mélanges gazeux issues de la théorie cinétique des gaz réactifs. Les divers
ordres de grandeur des termes de production d’entropie ont été mis en évidence. Les
liens entre les systemes d’équations aux dérivées partielles modélisant les différents
régimes ont été précisés [46] [C56] [C57].

2.1.48 Simulation numérique directe de 1’évaporation de brouillards

Un logiciel de simulation numérique directe d’écoulements réactifs a faibles nombres de
Mach a été couplé a un module de suivi de gouttelettes dans un domaine bi-périodique.
Nous avons ainsi simulé numériquement 1’évaporation d’un brouillard de gouttelettes
dans un mélange turbulent. Nous avons notamment montré qu’en deux dimensions
d’espace les gouttes ont tendance a ce concentrer hors des structures tourbillonaires ce
qui conduit a un ralentissement du processus d’évaporation [A19] [C49].

2.1.49 Théorie cinétique des mélanges partiellement ionisés

On s’intéresse a la modélisation physique des plasmas multiespeces dissipatifs dans
le cadre de la théorie cinétique des gaz. Nous avons écrit les lois de conservation, les
relations thermodynamiques, les flux de transport, et les taux de production chimiques.
Nous nous sommes également intéressés a la définition et aux propriétés des coefficients
de transport ainsi qu’a la structure des systemes linéaires de transport correspondants.
Il faut noter ici que la présence d’un champ magnétique complique considérablement
la structure des flux dissipatifs qui deviennent anisotropes. La diffusion des especes,
par exemple, s’effectue différemment selon ’alignement des gradients avec le champ
magnétique [47].
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2.1.50 Stabilité asymptotique pour les plasmas ambipolaires

L’approximation ambipolaire est couramment utilisée dans la modélisation des plas-
mas dissipatifs multiespeces. Dans cette approximation les équations qui régissent
I’écoulement peuvent étre symétrisées et nous avons établi des théoremes d’existence
globale autour d’états d’équilibre ainsi que leur stabilité asymptotique. Nous avons
également démontré que ces solutions ont une limite lorsque la masse de 1’électron tend
vers zero [49] [C54].

2.1.51 Flammes de type Bunsen sur des maillages non structurés

La nouvelle méthode Streamline-diffusion adaptée au cas des écoulements réactifs a
faible nombre de Mach, mise au point dans une opération de recherche précédente, a
été appliquée avec succes aux flammes de type Bunsen dont la chimie est complexe.
Nous avons ainsi simulé numériquement des flammes d’hydrogene et de méthane avec
des cinétiques chimiques et des modeles de transport détaillés en utilisant les outils
d’estimation d’erreur a postériori pour 'adaptation des maillages [48].

2.1.52 Probleme de Cauchy pour les plasmas dissipatifs

Les équations générales des plasmas dissipatifs comportent de nombreuses difficultés.
Ces difficultés sont notamment dues aux flux de transport qui different selon 'orien-
tation des gradients par rapport aux champs magnétique. Il y a par exemple cing
viscosités de cisaillement différentes. La structure du systeme d’équations aux dérivées
partielles correspondant sort du cadre établi dans les opérations de recherche précé-
dentes. Nous avons toutefois établi que le probleme de Cauchy pour les plasmas dissi-
patifs monotempératures les plus généraux est bien posé localement en temps au moyen
de symétrisations partielles [50] [51] [C51].

2.1.53 Combustion dans les propulseurs d’Ariane

Les propulseurs a poudre d’Ariane sont une source de problemes mathématiques, physi-
ques et numériques. On s’est intéressé a la structure de lammes monodimensionnelles
comportant une phase solide et une phase gazeuse. Les simulations numériques ef-
fectuées ont permis de mettre en évidence une structure multiéchelle ainsi que des
limites d’extinction & basse pression [53] [C53].

2.1.54 Entropies d’ordre supérieur pour les fluides incompressibles

Les entropies d’ordre supérieur sont des estimateurs d’entropie cinétique pour les mo-
deles fluides. Ces grandeurs sont suggérées par la théorie cinétique des gaz et par la
méthode de Bernstein. Les entropies d’ordre supérieur sont quadratiques en les dérivées
de la température T et la vitesse v avec des coefficients dépendants de T'. Nous avons
établi qu’elles satisfont & des principes entropiques lorsque || log T zaso et ||v/VT | L
sont assez petites, pourvu que la dépendence en la température de la conductivité
thermique et de la viscosité soit celle de la théorie cinétique. On obtient dans cette
situation de nouvelles estimations a priori pour des fluides incompressibles [52] [54]

[C59].

12



2.1.55 Combustion des propergols solides

La combustion des propergols solides est une source de problemes mathématiques,
physiques et numériques. Nous avons passé en revue différents problemes issus des
modeles de combustion comprenant une phase solide et une phase gazeuse comme dans
les propulseurs P230 de la fusée Ariane [55] [C60].

2.1.56 Entropies d’ordre supérieur et faibles nombres de Mach

Nous avons étudié les développements asymptotiques multiéchelles des entropies d’ordre
supérieur pour les faibles nombres de Mach et de Knudsen pour des modeles incom-
pressibles. Nous avons notamment renforcés les théoremes de stabilité asymptotique
lorsque les nombres de Mach et de Knudsen tendent vers zero [56].

2.1.57 Impact de la viscosité volumique

L’approximation de Stokes est couramment utilisée pour la modélisation des fluides
compressibles. Cette hypothese consiste a négliger la viscosité volumique x en sup-
posant que le rapport k/n est petit devant I'unité, n désignant la viscosité de cisaille-
ment. La théorie cinétique et les mesures expérimentales indiquent pourtant que ce
rapport k/n est toujours d’ordre unité—voire plus grand—pour les gaz polyatomiques,
qui sont les gaz les plus importants. Une analyse des équations fluides montre que le
succes de I'approximation de Stokes—qui est totalement erronée—est du en fait a la
structure du terme V- ( (kV-0)I ) notamment pour les faibles Mach. Nous nous sommes
donc intéressés a I'impact de la viscosité volumique lors de 'interaction entre une onde
de choc et une bulle d’hydrogene. La théorie et les simulations numériques démontrent
I'importance de la viscosité volumique pour les écoulements rapides [57] [CI25] [C58]

[C61] [C68] [C69] [CT0).

2.1.58 Entropies d’ordre supérieur pour les fluides compressibles

Dans cette étude, nous avons généralisé aux fluides compressibles les estimateurs d’en-
tropie cinétique introduits précédemment dans un cadre incompressible. Les entropies
d’ordre supérieur correspondantes comprennent des termes déja mis en évidence lors
d’une recherche antérieure, plus de nouveaux termes associés aux variables hyper-
boliques. On s’est intéressé aux principes entropiques correspondants pour des fluides
compressibles dont la viscosité volumique et la viscosité de cisaillement et la conduc-
tivité thermique dépendent de la température selon la théorie cinétique des gaz [58].

2.1.59 Persistance de ’entropie de Boltzmann dans les modeles fluides

Dans cette opération de recherche, nous avons réalisé une analyse asymptotique des
entropies d’ordre supérieur des fluides compressibles pour les faibles nombres de Mach
et de Knudsen. Il faut également noter que si le nombre de Reynolds est fini, les
nombres de Knudsen et de Mach sont du méme ordre asymptotique. Cette étude
établit la validité de principes entropiques d’ordre supérieurs pour les faibles nombres
de Mach et de Knudsen de telle sorte que l'on peut parler de persistance de ’entropie
de Boltzmann au niveau macroscopique [59] [CI28] [CI31] [CI34].
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2.1.60 Théorie cinétique des mélanges partiellement ionisés

Nous nous sommes intéressés a la théorie cinétiques des mélanges gazeux réactifs faible-
ment ionisés soumis a de forts champs magnétiques, prolongeant une opération de
recherche antérieure. De nouvelles propriétés de symétries des coefficients de transport
perpendiculaires et transverses au champ magnétique ont été établies. Les systemes
lineaires de transport associés a tous les coefficients ont été évalués et leur structure
mathématique mise en évidence [60]. Des simulations numériques concernant de ’air
faiblement ionisé a 10000 K ont été réalisées [60].

2.1.61 Méthodes itératives pour des systemes linéaires complexes

La structure mathématique des systemes linéaires dont la résolution fournit les coeffi-
cients de transport dans un plasma monotempérature a été obtenue dans des opérations
de recherche antérieure. Les matrices de ces systemes linéaires—lorsque qu’on les écrit
avec soin—sont symétriques, singulieres, et complexes, la partie imaginaire s’annulant
avec le champ magnétique. La convergence d’algorithmes itératifs standards et des
méthodes de résidus orthogonaux a été établie. Les premiers itérés fournissent généra-
lement de tres bonnes approximations des coefficients de transport pour des couts de
calcul modestes [61].

2.1.62 Effet Soret dans les suies

On s’est intéressé a 'impact de la diffusion multiespece et de la diffusion thermique,
c’est a dire la diffusion des especes chimiques due aux gradients de températue, sur la
concentration des suies dans des flammes d’éthylene. Des simulations numériques de
flammes étirées et de flammes de diffusion laminaires axisymmétriques ont été réalisées
avec une chimie détaillée a 66 especes. Le modele de suies est un modele sectionnel de
sphéroides qui comporte 20 sections dont les masses sont réparties logarithmiquement.
Pour chaque section, on tient compte de la coalescence, de la croissance de surface, et de
I'oxydation des suies. La plus petite section est alimentée par la chimie des composés
aromatiques. On a tenu compte également des pertes thermiques par rayonnement
ainsi que des effets thermophorétiques. Pour certaines concentrations d’ethylene, la
distribution des suies est quantitativement et qualitativement différente lorsque 1'on
tient compte de 'effet Soret pour les précurseurs des suies, en accord avec les mesures
expérimentales [A23] [C62] [C63] [C64].

2.1.63 Equations de Saint-Venant des films minces

La fabrication du verre plat est couramment effectuée en étirant un film de verre chaud
flottant sur de l’étain fondu. Le film de verre est progressivement refroidi, soulevé
puis se solidifie, et on peut ainsi fabriquer des vitres en continu. Afin de modéliser ces
films de verre, on utilise les équations de Saint-Venant avec une température variable.
La température est fondamentale dans ces modeles car la viscosité du verre dépend
exponentiellement de la température. Avec Monsieur Binh Tran de la société Saint-
Gobain nous avons analysé la structure mathématique des équations de Saint-Venant
avec température variable qui ne semblent pas avoir été étudiées et un article a été
publié [62].
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2.1.64 Transport Multiespece dans les mélanges partiellement ionisés

Les simulations numériques montrent que les développements asymptotiques classiques
des matrices de diffusion introduits lors d’opérations de recherche précédentes conver-
gent plus lentement lorsque le degré d’ionisation augmente. Les systemes linéaires de
transport correspondants, qui sont des systemes symétriques singuliers sous contrainte,
ont donc été reformulés de fagon plus singuliere. Ces écritures plus singulieres sont
obtenues grace a des développements d’inverses généralisés en produits tensoriels de
directions conjuguées dans les cadres réel et complexe. Nous avons ainsi obtenu de
tres bons taux de convergence pour tous les degrés d’ionisation et indépendament de
I'intensité du champ magnétique. Des simultions numériques pour de 'air a haute
température avec un mélange a onze especes No, Oy, NO, N, O, N;r, O;r, NOT, NT,
O™, et e ont été réalisées pour tester la précision de nombreux coefficients approchés,
notamment les matrices de diffusion d’ordre supérieur, les vitesses de diffusion, et les
conductivités thermiques paralleles, orthogonales et transverses au champ magnétique.
Ces travaux ont conduit a deux publications ainsi qu’a plusieurs conférences [63] [64]
[C124] [CI26] [CTI29] [C66] [C67] [C68] [CT0].

2.1.65 Modélisation des flammes planes transcritiques

Les fluides supercritiques interviennent notamment dans les moteurs de la fusée Ariane.
Pour de tels fluides, on ne peut plus distinguer d’état liquide et gazeux et il n’existe
plus qu’'un seul état de type fluide. On s’est intéressé a la thermodynamique des états
supercritiques, a la structure des termes sources chimiques a hautes pressions et au
transport multiespece dans des mélanges non idéaux. Le modele de fluide dense obtenu
a été utilisé pour calculer des structures de flammes planes transcritiques Ho-Air et
H5-O5. Nous avons notamment étudié l'influence des non idéalités sur les structures
de flammes, étudié les limites de flammabilité et ces travaux ont fait ’objet d’une
publication [65] [C65].

2.1.66 Stabilité des flammes de combustibles solides

Les combustibles solides interviennent dans les propulseurs de la fusée Ariane. Nous
nous sommes intéressés a la stabilité des flammes de combustibles solides dont la
cinétique chimique est complexe. Une nouvelle thermodynamique de la phase solide
et de nouvelles lois d’interface ont été introduites et ces travaux ont fait 'objet d’une

publication [66] [C71] [CT3].

2.1.67 Structure mathématique de la thermochimie supercritique

On s’est intéressé a la structure mathématique de la thermodynamique des états su-
percritiques et a sa définition a partir d’une loi de pression. Dans cette opération
de recherche, on s’est également intéressé a la structure des termes sources chimiques
dérivés de la mécanique statistique hors équilibre et a la notion d’équilibre chimique a
haute pression. Une différence fondamentale avec le cas des gaz parfaits est ’apparition
d’instabilités thermodynamiques conduisant a des séparations entre phases, en accord
avec les observations expérimentales, et un article a été accepté pour publication [67].
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2.1.68 Relaxation de I’énergie interne et viscosité volumique

Nous nous sommes intéressés a la relaxation de 1’énergie interne et a la notion de vis-
cosité volumique pour des modeles multi-temperatures issus de la théorie cinétique. Le
coefficient de viscosité volumique, absent des modeles hors-équilibre thermodynamique,
réapparait dans un régime de relaxation et on obtient alors un coefficient de viscosité
volumique multi-température qui converge vers la bonne limite a I’équilibre thermody-
namique. Des simulations de type Monté-Carlo des fluctuations d'un gaz régi par les
équations de Boltzmann et possédant des degrés de liberté internes ont été réalisées.
Ces calculs montrent que lorsque le temps de relaxation de 1’énergie interne est lent,
seul le modele macroscopique a deux températures décrit correctement le fluide. Par
contre, si le temps de relaxation est assez rapide, alors les fluctuations sont correcte-
ment décrites avec un modele macroscopique mono-température incluant un terme de
viscosité volumique [68] [CT72].

2.1.69 Flammes étirées transcritiques

La combustion du moteur Vulcain d’Ariane fait intervenir des flammes de diffusion
turbulentes instationnaires transcritiques. La compréhension de ces flammes nécessite
de connaitre 'influence de I’étirement sur une structure de flammes a contre courant.
De telle flammes sont étudiées en France sur le banc expérimental MASCOTTE a
PONERA. Dans cette opération de recherche, on a étudié la structure et les limites
d’extinction des flammes étirées de diffusion Hs-Oo transcritiques. On s’est aussi
intéressé aux écoulement a contre courant de fluides presque non miscibles comme
I’hydrogene et 'oxygene suffisamment froids comme 1’a montré une analyse de stabilité
thermodynamique dans une opération de recherche précédente et un article a été soumis
pour publication [69] [C74].

2.1.70 Modélisation des mélanges gazeux

Un article de synthese sur les résultats récents concernant les mélanges gazeux réactifs
a été publié. On y mentionne aussi divers problemes conduisant a des systemes
d’équations aux dérivées partielles ayant une structure analogue ainsi que des problemes
ouverts [70] [CI27] [CI30] [CI32] [CI33].

2.1.71 Structure mathématique des équations des fluides supercritiques

Les équations qui régissent les fluides supercritiques ont été obtenues lors d’opérations
de recherche précédentes. Les systemes d’équations aux dérivées partielles correspon-
dants sont des systemes dissipatifs du second-ordre hyperboliques-paraboliques locale-
ment symétrisables et définis sur des ouverts qui ne sont pas convexes a priori a causes
d’instabilités thermodynamiques. On peut néanmoins obtenir ’existence locale de so-
lutions et la stabilité des états d’équilibre. On s’est également intéressé a la structure
mathématiques de ces systemes aux points d’instabilité thermodynamique. En ces
points d’instabilité, ces systemes conservent en partie des propriétés d’hyperbolicité
et de parabolicité, mais la condition de couplage de Shizuta-Kawashima, qui assure
habituellement que toutes les ondes de la partie hyperbolique sont atténuées, n’est plus
vérifiée et un article en cours de finalisation sera soumis pour publication [71].
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National d’Analyse Numérique, Super Besse, Mai 1995, (avec Marc Massot).

Sur la Modélisation de I'Interaction Turbulence-Chimie dans la Post-Combus-
tion des Jets de Moteurs-Fusées a Propergol Solide, Colloque CNES/ONERA-
/CNRS sur les Ecoulements Propulsifs, Bordeaux, Septembre 1995, (avec V.
Borie).

Direct Numerical Simulation of a Supersonic Mixing layer, 6** SIAM Interna-
tional Conference on Numerical Combustion, New Orleans, USA, Mars 1996,
(avec Marc Massot).

Fast and Accurate Multicomponent Transport Property Evaluation, 6'" STAM
Conference on Numerical Combustion, New Orleans, USA, Mars 1996, (avec
Alexandre Ern).

Three-Dimensional Chemical Vapor Deposition with Detailed Gas-Phase and
Surface Chemistry, 6'" Siam International Conference on Numerical Combus-

tion, New Orleans, USA, Mars 1996, (avec Alexandre Ern et Mitchell Smooke).

Plane Laminar Flames with Detailed Transport and Complex Chemistry,
Workshop Chemical Waves, Fronts and Patterns, Lyon, Octobre 1997.
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(C43]

[C44]

(C45]

[C46]

(C47]

(C48]

[C49]

Multicomponent Transport in Flames, 7" SIAM Conference on Numerical
Combustion, York, G.B., Mars-avril 1998.

Computational Study of the Structure of a Rich Methane/Air Bunsen Flame,
7th STAM International Conference on Numerical Combustion, York, G. B.,
Mars-avril 1998. (avec Alexandre Ern et Mitchell Smooke).

Transport Multiespéce dans les Mélanges Gazeux, Colloque Annuel du CEA
en Mécanique des Fluides, 2628 janvier, CEA, Saclay, 1999.

Plane Flame with Detailed Transport and Complex Chemistry, Modeling of
Reaction Fronts at the Interface of Mathematics, Physics, and Chemistry,
19-21 Avril, Université de Lyon 1, Lyon, 1999.

Modélisation des Mélanges Gazeux Réactifs, Modeling of Reaction Fronts at
the Interface of Mathematics, Physics, and Chemistry, 31¢ Congres National
d’Analyse Numérique, 17-21 Mai, Ax les Thermes, 1999.

Numerical Modeling of Spray Counterflow Diffusion Flames, Atomization and
Spays, Congres ILAS, Juillet, Toulouse, 1999. (avec Rafik Bendakhlia et
Daniel Gaffié).

Multicomponent Transport in Flammes, Institute for Mathematics and their
Aplications, 1999-2000 IMA Program, Reactive Flow and Transport Phenom-
ena, IMA Minisymposium “Mathematical Investigations of Models in Com-
bustion”, 14-17 Novembre, Minneapolis, USA, 1999.

Adaptive Finite Element Method for Methane Bunsen Flame Simulation,
FEighth International Conference on Numerical Combustion, Amelia Island,
Florida, USA, 2000, (avec Eric Burman et Alexandre Ern).

Soret Effet in Spray Diffusion Flames, 8" SIAM International Conference
on Numerical Combustion, Amelia Island, Florida, USA, 2000, (avec Rafik
Bendahklia).

Multicomponent Transport in Flammes, Stefan Banach International Mathe-
matical Center, ‘Reaction Diffusion Equations and Waves’, Varsovie, Pologne,
22-25 mai 2000.

Multiradii Modeling of Spray Diffusion Flames, 28" International Symposium
on Combustion, Edinburgh, Juillet 2000, (avec Rafik Bendahklia).

Turbulent Mixing with Sprays, Congres IUTAM ‘Turbulent Mixing and Com-

bustion’, Queen’s University at Kingston, Canada, 3-6 Juin 2001, (avec Rafik
Bendahklia, Nasser Darabiha et Julien De Charentenay).
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[C55]

[C56]

[C57]
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[C61]

Adaptive Finite Element Method for Low Mach, Steady, Laminar Combus-
tion, 9'" STAM International Conference on Numerical Combustion, Sorrento,
Italia, 2002, (avec Eric Burman et Alexandre Ern).

Les Meélanges Gazeux réactifs Partiellement Ionisés, 35° Congres National
d’Analyse Numérique, La Grande Motte, Juin 2003, (avec Benjamin Graille).

Multicomponent Transport and Sprays, International Symposium on Advan-
ces in Computational Heat Transfer CHT-04, Norvege, Avril 2004.

Application of Continuation Techniques to AP Flames, 10" SIAM Interna-
tional Conference on Numerical Combustion, Sedona, Arizona, 2004, (avec
Nicolas Meynet et Mitchell Smooke).

Stabilité Asymptotique des Plasmas Ambipolaires, 36¢ Congres National d’A-
nalyse Numérique, Obernai, Mai 2004, (avec Benjamin Graille).

Symmetrization of Multicomponent Reactive Flows in the Small Mach Num-
ber Limit, Mathematical and Numerical Aspects of Low Mach Number Flows,
Porquerolles, Juin 2004, (avec Marc Massot).

Multicomponent Transport, XIII International Conference on Waves and
Stability in Continuous Media, Wascom05, Acireale, Sicile, Juin 2005.

Gaseous Flows with Complex Chemistry and Multicomponent Transport,
Conference on Reactive Flow and Transport Phenomena Through Complex
Systems, Mathematisches Forschunginstitut Oberwolfach, Oberwolfach, No-
vembre 2005.

Impact of Volume Viscosity on a Shock/Diffusion Flame Interaction, Eleventh
International Conference on Numerical Combustion, Granada, Avril 2006,
(avec Germain Billet).

Entropies d’Ordre Supérieur, 38¢ Congres National d’Analyse Numérique,
Guidel, Juin 2006.

Some Aspect of Combustion Modeling for Solid Energetic Materials, 15" Eu-
ropean Conference for Aerospace Science, Moscou, Juillet 2006, (avec Yves
Fabignon, Jean-Francois Trubert, Vincent Borie, Alain Bizot, et Nicolas Mey-
net).

Simulation Numérique de I'Interaction Choc/Bulle d’Hydrogéne, SMAI 2007,
Congres de Mathématiques Appliquées et Industrielles, Praz sur Arly, Juin
2007.
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[C65]

[C66]

[C67]

[C68]

[C69]

[C70]

(C71]

(C72]

The Impact of Multicomponent Transport and Thermal Diffusion Effects on
Soot Formation in Ethylene/Air Flames, Fall Technical Meeting, Eastern
States Section of the Combustion Institute, Universisty of Virginia, 2007.
(avec Seth Dworkin et Mitchell Smooke).

Thermal Diffusion Effects on Soot Formation in Ethylene/Air Flames, 11*h
SIAM International Conference on Numerical Combustion, Monterey, USA,
2008, (avec Seth Dworkin et Mitchell Smooke).

The Impact of Multicomponent Transport and Thermal Diffusion Effects on
Soot Formation in Ethylene/Air Flames, 32"¢ International Symposium on
Combustion, Montreal, Aout 2008, (avec Seth Dworkin et Mitchell Smooke).

Numerical Simulation of Supercritical Reacting Flow Using a Cubic Equation
of State, ‘Work-in-Progress Poster’, 32"d International Symposium on Com-
bustion, Montreal, Aout 2008, (avec Lionel Matuszewski, F. Dupoirieux, M.
Habiballah et L. Vingert).

Multicomponent Transport in Weakly Ionized Mixtures, XXIX International
Conference on the Physics of Ionized Gases, ICPIG 2009, Mexique, Juillet
2009, (avec Benjamin Graille, Thierry Magin, et Marc Massot).

Multicomponent Transport in Partially Ionized Plasmas, 15% Meeting, ESA
Working group on Kinetic Theory for Hypersonic Flows, Institut Henri Poin-
caré, 15-16 Octobre 2009.

Transport-property computational methods and the importance of bulk vis-
cosity, AeroThermodynamics Days at VKI, Von Karman Institute, 3-4 No-
vembre, 2009.

Internal Temperature Relaxation and Volume Viscosity, 2°¢ Meeting, ESA
Working group on Kinetic Theory for Hypersonic Flows, Saint-Petersbourg,
7-8 mai 2010.

Multicomponent Transport in Reactive Polyatomic Gas Mixtures, 27" Con-
ference on Rarefied Gas Dynamics, Asilomar, Pacific Grove, Californie, 11-15
Juillet, 2010.

Application of Continuation Techniques to Pressure and Initial Temperature
Sensitivity Coefficients in Ammonium Perchlorate Flames, 46" ATAA/ASME
Joint Propulsion Conference & Exhibit, Nashville, Tennessee, 25-28 Juillet,
2010. (avec Shihab Rhaman et Vincent Borie)

Internal Temperature Relaxation in the Navier-Stokes Regime, 3" Meeting,

ESA Working group on Kinetic Theory for Hypersonic Flows, Milan, 3-4
février 2011.
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[C73] Numerical simulation of unsteady ammonium perchlorate planar flames with
complex interface chemical kinetics, 13th International Conference on Nu-
merical Combustion, 27-29 avril 2011, Corfou. (avec Shihab Rahman)

[C74] Modeling and numerical simulation of supercritical flames, 13th International
Conference on Numerical Combustion, 27-29 avril 2011, Corfou. (avec Lionel
Matuszewski)

3.7 LOGICIELS

La librairie eglib.f servant a évaluer les propriétés de transport dans les mélanges
gazeux est disponible sur demande pour les utilisateurs universitaires. Des renseigne-
ments sur cette librairie peuvent étre obtenus sur le serveur www du laboratoire
http://www.cmap.polytechnique.fr/www.eglib/. Nous actualisons cette librairie pé-
riodiquement et elle est régulierement demandée par de nouveaux utilisateurs. Cette
librairie vient notamment d’étre recommandée dans un article de synthese sur le trans-
port Transport properties for combustion modeling, N. Brown, L. Bastien, P. Price,
Progress in Energy and Combustion Science, 2011, Pages 565-582.

4. AUTRES ACTIVITES
4.1 ENSEIGNEMENT

4.1.1 Theses et stages divers

e Encadrement de deux éleves effectuant leur stage de troisieme année d’étude a
I’Ecole Centrale de Paris en 1984-1985. Stage sur la Simulation Numérique des
Couches Limites Réactives.

e Encadrement a 20% d’un stagiaire de these a I’Ecole Centrale de Paris, Bruno La-
boudigue, en collaboration avec Sébastien Candel, en 1986-1988. La these porte sur
le calcul de la couche limite réactive autour du nez d’Hermes lors de sa rentrée dans
I’atmosphere. Cette these a été soutenue le 3 décembre 1990 et Bruno Laboudigue
a été engagé dans le Centre de Recherche de Pechiney a Voreppe.

e Encadrement de deux éleves effectuant leur stage de troisieme année d’étude a
I’Ecole Polytechnique en 1989. Stage sur la sensibilité de délais d’auto-inflam-
mation par rapport aux especes réactives mises en jeux, en collaboration avec
Pierre-Arnaud Raviart.

e Encadrement d’un stagiaire du DEA d’Analyse Numérique, commun a ’Ecole
Polytechnique et a I’Université Paris 6, en 1989. Alexandre Ern a travaillé sur la
simulation numérique de la combustion.
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Encadrement & 100% d’un stagiaire de These de I’Ecole Polytechnique. Alexandre
Ern, qui appartient au corps des Ponts et Chaussées, a effectué une these sur les
algorithmes d’évaluation des propriétés de transport des mélanges gazeux poly-
atomiques. La these a été soutenue le 27 avril 1994 et Alexandre Ern est parti
travailler dans le Laboratoire CERMICS des Ponts et Chaussées.

Encadrement d’un éleve effectuant son stage de troisieme année de 1I’Ecole des
Ponts et Chaussées au Centre de Mathématiques Appliquées de I’Ecole Polytech-
nique en 1992. Stage sur les lammes accrochées sur un brileur poreux.

Encadrement d’un stagiaire du DEA d’Analyse Numérique, commun a [’Ecole
Polytechnique et a 1’Université Paris 6, en 1993. Marc Massot a travaillé sur
la symétrisation des équations des mélanges gazeux réactifs issues de la théorie
cinétique des gaz.

Encadrement & 100% d’un stagiaire de These de I’Ecole Polytechnique. Marc
Massot a effectué une these sur les équations des fluides réactifs et sur le calcul
des flammes supersoniques. La these a été soutenue le 10 septembre 1996 et Marc
Massot a obtenu un poste de Chargé de Recherche au CNRS.

Encadrement d’un éleve effectuant son stage de troisieme année d’étude a I'Ecole
Polytechnique en 1995. Stage sur la modélisation d’un leurre infra-rouge avec des
calculs de flammes.

Encadrement a 30% d’une stagiaire de These MESR/ONERA /Industrie en collab-
oration de Monsieur Courbet, Ingénieur & TONERA. Gersendre Selva a effectué
une these sur la résolution par itérations des systemes linéaires résultants des al-
gorithmes implicites de dicrétisation des équations des mélanges gazeux réactifs.
Cette these a été soutenue le 16 décembre 1998 et Gersendre Selva est parti tra-
vailler chez Total.

Encadrement a 10% d’un stagiaire de These Cifre en collaboration avec Frangois
Jouve et Jean Claude Nédélec. Monsieur Binh Tran a préparé une these sur la
résolution des équations de Saint-Venant avec frontieres libres, avec pour applica-
tion le verre fondu. Monsieur Tran travaille dans la société Saint-Gobain, ou il
dirige une équipe de recherche. Il n’a malheureusement jamais fini la rédaction de
son mémoire de these mais un article a été publié.

Encadrement a 90% d’un stagiaire de These MESR/ONERA /Industrie en collab-
oration de Monsieur Candel, Professeur a I’Ecole Centrale. Rafik Bendahklia a
effectué une these sur la modélisation et la simulation numérique de la combustion
des brouillards de gouttelettes. La these a été soutenue le 30 octobre 2001 Rafik
Bendakhlia a été engagé par la société Peugeot.

Encadrement & 10% d’un stagiaire de These MESR/ONERA /Industrie en collab-
oration de Monsieur Courbet, Ingénieur a 'ONERA. Nikos Leterrier a effectué
une these sur les schémas de discrétisation des flux dissipatifs par la méthode des
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volumes finis. Cette these a été soutenue le 28 février 2003 et Nikos Leterrier est
parti travailler au CEA.

Encadrement d’un éleve effectuant son stage de DEA “Analyse Numérique” de
I’Université Paris 6, I’Ecole Polytechnique, et I’'Ecole Normale Supérieure, pour
I’année universitaire 1999-2000. Benjamin Graille a travaillé sur la modélisation
des plamas froids a hautes densités et sur ’analyse des équations aux dérivées
partielles correspondantes.

Encadrement & 100% d’un stagiaire de These de I’Ecole Normale Supérieure de
Cachan. Benjamin Graille effectue une these sur la modélisation des plamas froids
a hautes densités et sur 'analyse des équations aux dérivées partielles correspon-
dantes. Cette these a été soutenue le 9 novembre 2004 et Benjamin Graille a
obtenu un poste de Maitre de Conférences a I’Université d’Orsay.

Encadrement d’un éleve effectuant un stage de premiere année a 1"Ecole Poly-
technique en 2002. Stage sur la modélisation des systemes différentiels d’origine
chimique.

Encadrement d’un éleve effectuant son stage de DEA “Analyse Numérique” de
I’Université Paris 6, I’Ecole Polytechnique, et I’'Ecole Normale Supérieure, pour
I’année universitaire 2001-2002. Monsieur Mohamed AIT HSSAINE a travaillé
sur la modélisation d’un réacteur de réformage d’hydrocarbures.

Encadrement a 40% d’un stagiaire de These MESR/ONERA /CNES en collabora-
tion de Monsieur Yves Fabignon, Ingénieur a 'ONERA. Nicolas Meynet a effectué
une these sur la combustion dans les propulseurs solides d’Ariane. Cette these a
été soutenue le 19 décembre 2005 et Nicolas Meynet a été engagé par I'Institut de
Sureté Nucléaire IRSN a I'issue d'un Post-Doc.

Encadrement & 20% d’un stagiaire de These MESR/ONERA /CNES en collab-
oration de Monsieur Yves Fabignon, Ingénieur & 'ONERA. Thomas Fontfreyde
a effectué une these sur la modélisation des brouillards de goutellettes dans les
écoulements turbulents. La these s’est bien déroulée et le manuscrit est fini & 85%
mais Monsieur Fontfreyde travaille maintenant dans 'ingéniérie pétroliere et n’a
jamais fini la rédaction.

Encadrement a 70% d’un stagiaire de These DGA/ONERA en collaboration de
Monsieur Francis Dupoirieux, Ingénieur a 'ONERA. Lionel Matuszewski, ancien
éleve de I’Ecole Polytechnique, a effectué une these sur la modélisation de la com-
bustion des fluides supercritiques. La these a été soutenue le 11 mars 2011 et Mon-
sieur Lionel Matuszewsky a été engagé comme Ingénieur de Recherche a 'TONERA.

Encadrement a 50% d’un stagiaire de These DGA/ONERA en collaboration de
Monsieur Yves Fabignon, Ingénieur a ’ONERA. Shihab Rahman, ancien éleve
de I'Ecole Nationale Supérieure d’Hydraulique et de Mécanique de Grenoble, ef-
fectue une these sur la modélisation instationnaire de la combustion des propulseurs
d’Ariane et la these a débuté en octobre 2008.
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4.1.2 Cours de DEA

e Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I’Université Paris 6, I"Ecole Polytech-
nique, et I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 1998-1999. Le
cours était intitulé “Modélisation et Simulation Numérique des Mélanges Gazeux
Réactifs” et a également été habilité pour le DEA “Mathématiques de la Modé-
lisation, Simulation et Applications de la Physique”, de I’Université de Versailles,
I’Université Paris 6, I’Ecole Polytechnique et I’Ecole Nationale Supérieure de Tech-
niques Avancées.

e Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de 1’Université Paris 6, I'Ecole Poly-
technique, et I’Ecole Normale Supérieure, pour I’année universitaire 1999-2000. Le
cours était intitulé “Modélisation des écoulements réactifs en combustion et en pol-
lution atmosphérique” et a également été habilité pour le DEA “Mathématiques de
la Modélisation, Simulation et Applications de la Physique”, de I’Université de Ver-
sailles, I'Université Paris 6, I"Ecole Polytechnique et I’Ecole Nationale Supérieure
de Techniques Avancées.

e Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de 1’Université Paris 6, I"Ecole Poly-
technique, et I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 2000-2001.
Le cours était intitulé “Modélisation des écoulements réactifs” et a également été
habilité pour le DEA “Mathématiques de la Modélisation, Simulation et Appli-
cations de la Physique”, de I’Université de Versailles, I’Université Paris 6, I’Ecole
Polytechnique et I’Ecole Nationale Supérieure de Techniques Avancées.

e Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I’Université Paris 6, I"Ecole Poly-
technique, et I’'Ecole Normale Supérieure, pour ’année universitaire 2001-2002.
Le cours était intitulé “Modélisation des écoulements réactifs” et a également été
habilité pour le DEA “Mathématiques de la Modélisation, Simulation et Appli-
cations de la Physique”, de I’Université de Versailles, I’'Université Paris 6, I’Ecole
Polytechnique et I’Ecole Nationale Supérieure de Techniques Avancées.

e Cours en deuxieme année du MASTER de Sciences et Technologies, Mention
“Mathématiques et Applications”, Spécialité “Mathématiques de la Modélisation”
de I’Université Paris 6, I’Ecole Polytechnique, et I’Ecole Normale Supérieure, pour
I’année universitaire 2007—2008. Le cours est intitulé “Modélisation Mathématique
et Simulation Numérique des Ecoulements Réactifs”.

4.1.3 Cours divers

e Conférencier invité a I’Université YALE, mars 1987, New Haven USA. Titre de la
conférence : Adaptive Continuation Algorithms.

e Conférencier invité a I'Ecole de Printemps de Combustion 1987 a I’'Ile d’Oléron.
Titre de la conférence : Calculs de Flammes et Effets d’Etirements.
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Conférencier invité a 'Ecole de Printemps de Mécanique des Fluides Numérique
1989 a Aussois. Titre de la conférence : Calcul des Ecoulements Réactifs avec
Chimie Complexe.

Conférencier invité & I’'Ecole d’Automne de Combustion 1989 & I'Ile d’Oléron. Titre
de la conférence : Calculs de Fronts de Flammes avec Chimie Complexe.

Conférencier invité pour la manifestation "Maths en Jeans“, Ecole Polytechnique
Avril 1993, parrainée par la Société Mathématique de France et 1’Association des
Professeurs de Mathématiques de I’Enseignement Public. Titre de la conférence :
Simulation Numérique de la Combustion.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytech-
nique sur “La combustion et sa Modélisation” organisé par Sebastien candel les
23-25 avril 1997 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des Flammes
Laminaires.

Participation a un cours de formation continue de I'Institut d’Expertise et de
Prospective de I’Ecole Normale Supérieure sur “Modélisation de la Combustion”
organisé par Henri Berestycki et Fabienne Galzin, le 28 octobre 1997 a Paris. Cours
sur la Modélisation Détaillée des Flammes et des Réacteurs d’EpitaXie.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique
sur “Modélisation et Simulation de la Combustion” organisé par Sebastien candel
les 4-6 Mai 1999 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des Flammes
Laminaires.

Participation a un cours de I’Ecole de Combustion du “Groupement Francais du
Combustion Institute” les 24-30 Mai 2000 au mont Saint Odile. Cours sur la
Modélisation Détaillée des Flammes Laminaires.

Participation aux cours du CEMRACS 2000 ‘Modélisation de la Combustion et
du Stockage des Déchets Nucléaires’. Cours sur la ‘Modélisation Détaillée des
Flammes’ Laboratoire ASCII, 3-9 Juillet 2000.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique
sur “Modélisation et Simulation de la Combustion” organisé par Sébastien Candel
les 9-11 Mai 2001 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des Flammes
Laminaires.

Notes de cours pour le Von Karman Institute, “Multicomponent Transport Al-
gorithms”, le cours ayant été donné par Alexandre Ern en Juin 2002 lors d’une
semaine sur les ‘Physico-Chemical Models for High Enthalpy and Plasma Flows’

Participation a la 6° Ecole d’Eté SFT-CNRS sur la “Modélisation Numérique des
Ecoulements Multiphasiques et Réactifs” organisée par Richard Saurel de 'TUSTI
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de Marseille les 23-29 Juin 2002 a Porquerolles. Cours sur la Modélisation Détaillée
des Mélanges Gazeux.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique
sur “Modélisation et Simulation de la Combustion” organisé par Sébastien Candel
les 20-23 Mai 2003 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des Flammes
Laminaires.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique
sur “Modélisation et Simulation de la Combustion” organisé par Sébastien Candel
les 30 Mai—02 juin 2005 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des
Flammes Laminaires.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique
sur “Modélisation et Simulation de la Combustion” organisé par Sébastien Candel
les 21 Mai-24 mai 2007 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des
Flammes Laminaires.

4.2 VALORISATION

Contrat avec I'association pour ’étude des problemes avancés (AEPA) et la Di-
rection des Recherches et Etudes Techniques (DRET). “Le calcul numérique des
flammes laminaires”, Février 1985/ Juin 1985.

Participation aux travaux contractuels faits pour la Société Nationale d’Etude et
de Construction de Moteurs d’Aviation (SNECMA) en 1985-1987 par le laboratoire
EM2C du CNRS et de 'ECP (Chatanay-Malabry).

Participation aux travaux contractuels faits pour la société Dassault en 1987-1991
par le laboratoire EM2C du CNRS et de 'ECP (Chatanay-Malabry) portant sur
la modélisation du nez d’Hermes.

Participation aux travaux contractuels faits pour la Direction des Recherches et
Etudes Techniques (DRET) en 1987-1988 par le laboratoire EM2C du CNRS et de
I’ECP (Chatanay-Malabry) portant sur la simulation des mélanges gazeux réactifs.

Contrat avec le PIRSEM Moteurs Cryotechniques pour une étude sur le calcul des
flammes laminaies étirées d’Hydrogene-Oxygene (1988).

Conseiller Scientifique a TONERA en 1989-1990, un jour par semaine. Travail
sur I'inhibition des flammes par des additifs et sur la simplification des schémas

réactionnels.

Contrat avec la société Elf Aquitaine. Etude de la vectorisation des codes d’écriture
automatique CHEMKIN et calcul de flammes de butane (1990).
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Conseiller Scientifique a TONERA en 1990-1991, un jour par semaine. Travail
sur les limites d’extinction des flammes par 'inhibition et sur la simplification des
schémas réactionnels.

Contrat avec la société THOMSON-CSF. Simulation Numérique d’un réacteur
MOCVD (1991).

Contrat avec le PRC Combustion Supersonique pour une étude sur les flammes
laminaires étirées instationnaires (1991).

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1991-1992, un jour par semaine. Travail sur
le calcul des flammes a cinétique chimique complexe.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1992-1993, un jour par semaine. Travail sur
le calcul des flammes a cinétique chimique complexe et les cinétiques d’inhibition.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1993-1994, un jour par semaine. Travail sur
le calcul de I’évolution de particules fluides dans un écoulement turbulent et le
calcul des flammes a cinétique chimique complexe.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1994-1995, un jour par semaine. Travail sur
la modélisation et le calcul des flammes diphasiques a cinétique chimique complexe
et le calcul de I’évolution de particules fluides dans un écoulement turbulent.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1995-1996, un jour par semaine. Travail sur
la modélisation et le calcul des lammes diphasiques a cinétique chimique complexe
et le calcul de I’évolution de particules fluides dans un écoulement turbulent.

Conseiller Scientifique a TONERA en 1996-1997, un jour par semaine. Travail
sur les écoulements réactifs dans les tuyeres et 'optimisation des intégrateurs
d’équations différentielles ordinaires pour les réacteurs chimiques.

Conseiller Scientifique a TONERA en 1997-1998, un jour par semaine. Travail
sur les écoulements réactifs dans les tuyeres et l'optimisation des intégrateurs
d’équations différentielles ordinaires pour les réacteurs chimiques.

Contrat avec I'Institut Francais du Pétrole. Simulation numérique des flammes
étirées avec cinétique chimique complexe (1997).

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1998-1999, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des flammes a cinétique chimique complexe.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 1999-2000, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des flammes de brouillards de gouttelettes et la simulation numérique
directe des fronts de flamme.
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Conseiller Scientifique a ’TONERA en 2000-2001, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des lammes de brouillards de gouttelettes et la simulation numérique
directe.

Conseiller Scientifique a 'ONERA en 2001-2002, un jour par semaine. Travail
sur la simulation des flammes de brouillards de gouttelettes et la simulation des
combustibles solides.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2002-2003, un jour par semaine. Travail sur
la discrétisation des gradients dans la méthode des volumes finis et la simulation
des combustibles solides.

Travaux exploratoires pour la société CETH présente sur le campus de I’Ecole
Polytechnique. Faisabilité d’une étude d’un réacteur de réformage d’hydrocarbures
(2002).

Conseiller Scientifique a TONERA en 2003-2004, un jour par semaine. Travail
sur la simulation des combustibles solides dans le moteur d’Ariane et les modeles
Eulériens de brouillards de goutelettes.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2004-2005, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des flammes de Perchlorate d’Ammonium dans le moteur d’Ariane
et sur les modeles Eulériens de brouillards de goutelettes.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2005-2006, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des flammes de Perchlorate d’Ammonium dans le moteur d’Ariane
et sur les modeles Eulériens de brouillards de goutelettes.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2006-2007, un jour par semaine. Travail sur
la simulation des flammes de Perchlorate d’Ammonium dans le moteur d’Ariane
et sur les modeles Eulériens de brouillards de goutelettes.

Conseiller Scientifique a 'ONERA en 2007-2008, un jour par semaine. Travail
sur la simulation des flammes de Propergols et sur la modélisation des fluides
supercritiques.

Conseiller Scientifique a TONERA en 2008-2009, un jour par semaine. Travail
sur la simulation des flammes de Propergols et sur la modélisation des fluides
supercritiques.

Conseiller Scientifique a TONERA en 2009-2010, un jour par semaine. Travail
sur les instabilités des flammes de Propergols et sur la modélisation détaillée des
flammes supercritiques.

Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2010-2011, un jour par semaine. Travail sur
les ondes acoustiques dans les lammes de Propergols et sur les flammes transcri-
tiques planes et étirées.
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e Conseiller Scientifique a 'TONERA en 2011-2012, un jour par semaine. Travail sur
les ondes acoustiques dans les flammes de Propergols, sur les instabilités thermo-
dynamiques, et sur les flammes transcritiques planes et étirées.

4.3 ANIMATION DE LA RECHERCHE

e Responsable du Colloquium du Centre de Mathématiques Appliquées (avec Phi-
lippe Le Floch et Pierre-Arnaud Raviart) de septembre 1996 & juin 1999.

e Membre du Comité Editorial de la revue ‘La Recherche Aérospatiale’ de juin 1994
a janvier 1997, date a laquelle cette revue s’est transformée.

e Responsable de I'équipe “Ecoulements Diphasiques et Combustion” du Centre de
Mathematiques Appliquées jusqu’en mars 2002.

e Membre du Comité Editorial de la revue ‘Combustion Theory and Modeling’
depuis Mars 1997.

e Membre du ‘Steering Committee’ du Congres SIAM sur la Combustion Numérique
depuis 1996.

e Responsable a 1’Ecole Polytechnique du DEA d’Analyse Numérique de Paris 6
entre 1997 et 2004, date de sa transformation en Master.

e Organisateur Principal du Congres SMAT 2009, 4e Biennale Francaise de Mathé-
matiques Appliquées, qui s’est déroulé du 25 au 29 mai 2009 a La Colle sur Loup.

e Membre du Comité Scientifique de la Maison de la Simulation depuis 2011.

e Membre du Comité Scientifique de la Fondation Jacques Hadamard depuis 2011.
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4.4 ADMINISTRATION DE LA RECHERCHE

Directeur adjoint du Centre de Mathematiques Appliquées de I’Ecole Polytech-
nique, UMR 7641 du CNRS, du 1°* Mars 1997 au 30 Mai 1998.

Directeur du Centre de Mathematiques Appliquées de I"Ecole Polytechnique, UMR
7641 du CNRS, du 1°" Juin 1998 au 30 mars 2006.

Membre de Comités d’Evaluation et d’Orientation de Projets de Recherche Fédé-
rateurs en combustion numérique a PONERA ainsi que des activités ‘Mathé-
matiques Appliquées et Calcul Scientifique’ du Département DTIM de cet organ-
isme en 2001-2004.

Membre de la Commission de Recrutement de Mathématiques Appliquées de I"Eco-
le Polytechnique jusqu’en juin 2006.

Membre du Comité d’Evaluation de I'Institut Non Linéaire de Nice, les 16-17
janvier 2003.

Membre de I’Atelier Numérique d’INCA, structure du CNRS, de 'ONERA et de
la SNECMA, chargée de piloter des recherches en combustion jusqu’en 2006.

Membre du Conseil Scientifique de 1’Ecole Doctorale de 1’Ecole Polytechnique
jusqu’en mars 2007.

Membre de la Commission des Theses de ’Ecole Doctorale de 1’'Ecole Polytech-
nique.

Membre du Comité d’Evaluation du Laboratoire de Mathématiques Appliquées de
Pau, les 1 et 2 décembre 2005.

Président du Comité d’Evaluation du Laboratoire de Mathématiques, Université
Blaise Pascal Clermont-Ferrand II, les 20 et 21 décembre 2006.

Membre suppléant de la Commission de Spécialistes, Université Joseph Fourier
Grenoble I, Section 26, Mathématiques Appliquées depuis 2006.

Membre du Comité d’Evaluation pour les Programmes Blancs de I’Agence Na-
tionale de la Recherche, Commission ‘Sciences pour 1'Ingénieur’ CSD2 en 2008 et
2009.

Membre du Comité d’Evaluation pour les Programmes Blancs de I’Agence Na-
tionale de la Recherche, Commission ‘Sciences pour 1'Ingénieur’ SIMI9 en 2010.

Président du Comité d’Evaluation du Laboratoire de Mathématiques, Université
de Savoie, le 4 février 2010.

Membre du Comité d’attribution de la Prime d’Excellence Scientifique pour les
Mathématiques a ’Université de Versailles Saint-Quentin depuis 2010.
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