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1 RESUME / ABSTRACT

Dans cette étude on se propose d’analyser quelques aspects de 'influence
de la modélisation physique des termes de transport sur le calcul d’ écoulements
visqueux en déséquilibre chimique. En particulier, ce travail comporte la mise
en oeuvre de quatre différents modeles visqueux pour la résolution numérique
d’écoulements hypersoniques externes.

Dans une premiere partie, on présente les équations générales gouvernant
P’écoulement d’un mélange gazeux en déséquilibre chimique et le modéle chim-
ique employé.

Dans une seconde partie, on expose en détail le probleme de la modéli-
sation des termes de transport par la théorie cinétique des gaz. En particulier,
on présente le modele de Yos [1], dans lequel les coefficients de transport sont
calculés a partir de 'hypothése d’un mélange binaire. En vue des applications
numériques, on donne la description de quatre modéles de différentes complex-
ités.

Dans une troisiéme partie, on présente le schéma de discrétisation em-
ployé pour la simulation numérique d’ écoulements hypersoniques externes 2D.
On analyse enfin, les résultats obtenus avec les différents modeles, pour des
géométries de type corps arrondi et double ellipse, dans des conditions voisines
de celles de la rentrée atmosphérique d’une navette spatiale.

The aim of this study is to analyse some aspects of the influence of the physi-
cal modelling of transport terms on non-equilibrium viscous flow computations.
In particular, this work concerns the implementation of four different viscous
models, for the numerical solution of external hypersonic flows.

In the first part, we present the general flow equations for a gaseous mix-
ture in chemical non-equilibrium and the employed chemical model.

In the second part, we explain in detail the problem of modelling the
transport terms from the kinetic theory of gases. We present specifically the
Yos model, in which the transport coefficient calculation is based on the as-
sumption of a binary mixture. With the numerical applications in mind, we
give the description of four models of varying complexity.

In the third part, we present the discretization scheme that we have ap-
plied to the numerical simulation of two-dimensional external hypersonic flows.
Finally we discuss the results obtained with the four models, for the blunt-body
and the double-ellipse geometries, in flow conditions similar to the conditions
cncountered by a space shuttle during the atmospheric reentry.



2 INTRODUCTION

Cette étude s’insére dans le cadre des travaux de modélisation numérique et
physique en aérodynamique hypersonique, effectués a I’ LN.R.ILA. Sophia An-
tipolis sous contrat R&D Hermes, et dont le but est la compréhension et la
prediction quantitative de la structure complexe des écoulements hypersoniques
autour des corps de rentrée.

Dans ces écoulements hyperenthalpiques a température tres élevée, ’air ne peut
plus étre considéré comme un gaz parfait, mais comme un mélange constitué de
différentes especes chimiques.

Les interactions entre particules et le stockage d’énergie dans leurs modes in-
ternes (translation, rotation, excitation électronique, vibration) donnent des cf-
fets de gaz réel, comme la dissociation de I'air, la relaxation vibrationnelle et
éventuellement ’ionisation.

Tous ces phénomenes chimiques et thermodynamiques changent radicalement
le comportement des grandeurs aérothermodynamiques du mélange, ainsi que
la charge thermique et aérodynamique des véhicules. A cause de la brutale
variation de la température lors de chocs, ou de fortes détentes, souvent les
processus chimiques et physiques ne sont pas assez rapides devant la vitesse de
P’écoulement pour établir localement I’équilibre chimique ou thermique; on parle
alors d’écoulements hors équilibre (chimique, thermique, etc..).

Ces écoulements complexes peuvent étre calculés par résolution des équations
de Navier-Stokes pour un mélange gazeux hors équilibre, qui contiennent, pour
chaque variable "hors équilibre” (masse volumique partielle d’'une espéce, én-
ergie vibratoire, etc..), une équation de bilan.

Ces équations de bilan font apparaitre des termes de flux et des termes de
production absents dans le cas d'un gaz parfait, qui doivent étre décrit par
des modeles physiques complexes, prenant en compte les phénomenes de désé-
quilibre. En particulier, tous les termes de transport doivent étre calculés en
incluant les effets des interactions entre les espéeces. Par exemple, les coeflicients
de viscosité et de conductivité thermique du mélange dépendent de toutes les
espéces présentes. D’autre part, apparaissent des phénomenes de diffusion qui
n'existent pas dans le cas du gaz parfait. La formulation des termes sources
dépend aussi des phénomenes de déséquilibre. Pour cette raison, une descrip-
tion microscopique de 1’écoulement, comme celle fournie par la théorie cinétique
des gaz apparait nécessaire.

Dans une telle approche, les termes de transport macroscopiques peuvent étre
calculés par des techniques de résolution des équations de Boltzmann, comme
par exemple celle de Chapman- Enskog [2]. Les expressions ainsi obtenues sont



tres compliquées a calculer pour un mélange de plusieurs especes (le calcul im-
plique P'inversion de matrices complexes).

Ce probléme rend les modeles derivés rigoureusement de la théorie cinétique pra-
tiquement inutilisables dans la résolution numérique des écoulements hyperson-
iques. Les modeles couramment employés sont, pour la plupart, des extensions
au cas de plusieurs especes des résultats de Chapman-Enksog pour un mélange
binaire, ou des interpolations de données par des formules semi-empiriques.
Dans ce travail on a étudié quatre modélisations différentes.

Les deux premiéres, faisant référence au modele proposé par Yos [1], emploient
des différentes techniques d’évaluation des intégrales de collision, alors que le
troisieme utilise les formules semi-empiriques proposées par Wilke [3]. Le dernier
modele emploie une loi de Sutherland pour la viscosité du mélange et suppose
les nombres de Prandtl et de Lewis constants.

Ces modeles ont été implémentés dans un schéma de résolution numérique de
type Elements Finis-Volumes I'inis pour des écoulements hypersoniques visqueux
externes [4]-[5].

En particulier, on a étudié 'influence de la modélisation pour des géométries de
type corps arrondi et double ellipse, dans des conditions voisines de celles de la
rentrée atmosphérique d'une navette spatiale.

Une attention particuliére a été réservée a I’évaluation de la charge thermique
et de la friction sur le corps.

Les résultats de cette étude sont présentés et commentés.



3 ECOULEMENTS VISQUEUX EN DESE-
QUILIBRE CHIMIQUE

3.1 Le probléme physique

Les propriétés macroscopiques d’un mélange gazeux dépendent de la distribu-
tion d’énergie parmi les particules. Une molécule peut stocker de ’énergie de
plusieurs manieres: la premiére , qui est appellée énergie de translation, corre-
spond a I’énergie cinétique d’agitation thermique due au mouvement Brownien
de la particule autour de son mouvement moyen. Le deuxieme mode de stock-
age est lié a ’énergie de rotation de la particule autour de son centre de masse.
Les autres sont responsables, pour des molécules polyatomiques, du stockage de
I’énergie de vibration et d’excitation électronique. Quand 1’énergie de vibration
est trés élevée, les deux atomes de la molécule se séparent et il y a dissociation.
Quand D’énergie d’excitation électronique est assez élevée, les électrons peuvent
se libérer de la molécule et il y a ionisation.

La rotation, la vibration et ’excitation électronique donnent 1'énergie interne
de la particule.

Les différentes énergies s’homogénéisent par les échanges lors des collisions entre
les molécules.

En général, la répartition d’énergie de translation, rotation et d’excitation élec-
tronique n’ont besoin que de quelques collisions pour s’équilibrer.

On peut alors leur associer une unique grandeur thermique égale a la tempéra-
ture du mélange.

Par contre, pour ’énergie de vibration on peut avoir différents cas, selon la
valeur du rapport entre le temps de relaxation vibrationnelle et le temps carac-
téristique de ’écoulement: équilibre, déséquilibre, figeage.

Les variations de population de chaque espéce contenue dans le mélange dues
aux interactions entre les espéces mémes, sont décrites par la cinétique chim-
ique.

L’écoulement peut étre & 1’équilibre chimique, si le systéme chimique a le temps
de s’adapter aux variations thermodynamiques, ou, au contraire, en déséquili-
bre, si le systeme chimique ne peut pas s’adapter complétement aux nouvelles
conditions thermodynamiques. Ce cas peut dégénérer en un écoulement figé, si
pendant une durée égale a un temps caracteristique de ’écoulement fluide le sys-
téme chimique n’a pratiquement pas le temps de réagir et donc la composition



chimique du mélange ne change quasiment pas.

3.2 Les hypotheéses physiques

Dans cette étude on a fait plusieurs hypothéses sur I’écoulement, dont certaines
sont simplificatrices pour la modélisation générale du probleme:

- le mélange gazeux considéré est lair,

- chaque espéce du mélange gazeux suit la loi d’état des gaz parfaits,

- en ce qui concerne le tenseur des contraintes, le mélange se comporte comme
un fluide newtonien,

- en ce qui concerne la conduction thermique, le fluide suit la loi de Fourier,

- les effets du rayonnement et ’effet Dufour sont négligés,

- I’ énergie cinétique de diffusion de chaque espece est negligée devant son énergie
interne,

- pour les phénoménes de diffusion, le mélange suit la loi de Fick,

- I'ionisation est négligée,

- tous les modes internes d’énergie des particules suivent une distribution de
Boltzmann,

- les énergies massiques de translation, rotation et vibration sont supposées étre
a Péquilibre. Les grandeurs thermiques associées a ces énergies sont alors les
mémes et ont pour valeur la température du mélange. L’énergie d’excitation
électronique est négligée.

3.3 Les équations

Tenant compte des hypotheses précédentes, I’écoulement peut étre décrit par
les équations de Navier-Stokes pour un mélange gazeux en déséquilibre:

W+ Fi(W): + Fo(W), + Gi(W); + Go(W), = QW) (1)

ou W est le vecteur des variables conservatives:



puU pv

Pkl PrV
RW)=| p’+p | (W)= puv
puv pvi 4 p
pu(e +p) pv(e +p)
0 0 \
PrUk PkVk
—Txz —Tyz
G\(W) = iy Ga(W) = iy
N N
\ — Tyl — Ty + G + kX:] prhiug TV — ThU t gy + kz: prhguy J
= =1
0
Wi
QW)=1 0
0
0

ou: k =1,N, N étant le nombre d’espéces du mélange
Fi(W), F,(W) sont les flux convectifs
G1 (W), Go(W) sont les flux diffusifs
Q(W) est le vecteur contenant les taux de production des espéces
p est la masse volumique du mélange
pi est la masse volumique de ’espece k
u,v sont les composantes cartésiennes de la vitesse matérielle
p est la pression
e est énergie totale par unité de masse
La description détaillée des termes qui apparaissent dans les flux diffusifs sera
fournie dans le chapitre suivant.
Selon 'hypothése que chaque espece est un gaz parfait, I’équation d’état prend
la forme:

4 e —— & —

ou: 7R est la constante universelle des gaz parfaits
T est la température



D’autre part, il convient d’exprimer 1'énergie en fonction de la température et
de la composition. En supposant 1’équilibre thermique (une seule température),
on peut utiliser une expression du type :

E = 135 + HO + Ec., + Evib (3)

ou: FE = peest I’énergie totale par unité de volume

E. = 1 p (u? + v?) est énergie cinétique
P

Hy = z pYhO est Iénergie de formation

s=1

1Mz

E., = pY C,.T est 'énergie interne
72 0., . . . .
Euip = Z pY,——— est I"énergie de vibration
exp === T -1
RO est I’ enthalple de formation de I’espece s
R, = &

mg
O,, est une température caractéristique de vibration a ’équilibre

les indices s = P, ..., N correspondent aux espéces moléculaires dont 1’état

vibratoire est supposé a I’équilibre a la température T.

L’expression des équations de conservation de la masse des espéces dépend du
mélange considéré et du modele chimique utilisé qu'on détaillera dans le para-
graphe suivant.

3.4 Modele chimique

Le fluide considéré est ’air, qui, dans les conditions normales de température,
se compose principalement d’oxygene et d’azote moléculaires.

La composition varie beaucoup quand la température augmente. A I’avant d’'un
corps de réentrée la température peut atteindre, dans une zone trés mince,
plusieurs dizaines de milliers de degrés Kelvin, c’est alors que N, et O, réagis-
sent pour donner les espéces suivantes: N,, O,, NO, N, O, NO*, O+, N+ O-,
N~,.... Dans notre modéle, on néglige I'lonisation. Les seules espéces présentes
seront donc : O, N, NO, O, et N,. Les réactions chimiques étudiées s’écrivent :



O, +X = 04+0+ X

No+X = N+N+X

NO+X = N+0O+X Modelede
NO+0O = 0;+N Zel’dovich [6]
N,+0 = NO+N

N,+0, = NO+NO

ou X représente un agent de collision qui peut étre n'importe quelle espéce parmi
les cinq présentes. La création d’espéces a partir de N, et O, est endothermique,
les réactions auront donc pour effet de baisser fortement la température.

Par définition des fractions massiques, on a :
5
D Y.=1 (4)

s=1

Dans la résolution des équations on a supposé le nombre global des atomes de
N et O conservé. Cela se traduit en :

Yn Y Y
=2 SN TN
mv T 79

)7,7111 Mno - — (5)
Yo, _ Yo o Yuo | 21
mo mo mNoO

car air se compose de 79% d’azote et de 21% d’oxygene.

Cette derniere hypotheése n’ est pas rigoureusement vraie en présence de phénomenes
de diffusion, mais elle est encore valable si les coefficients de diffusion des dif-
férentes especes ne sont pas trop différents (voir Annexe).

Par combinaison de (2) et de (3), on obtient :

=2 _y _ 38
Y“—los Y 15Y3

o= -Y,-LY;
Ce qui nous autorise a résoudre seulement trois équations de bilan d’espeéces .
L’expression du taux de production  est définie par un modeéle de cinétique
chimique, on utilise ici le modeéle de Park [7]. On remarque que, dans le modele
choisi, 1 est algébrique en pY et tres fortement non linéaire en T, donc Q1 varie
en fonction de la température [8] qui peut elle-méme varier trés rapidement en
espace.



4 TERMES DE TRANSPORT

Sous ’hypothese précédente de fluide newtonien, les termes du tenseur des con-
traintes ont la forme suivante :

du v

Tez = (20 + ")55 + ”a_y (6)
du Ov

Tey = Tyr = ”(5; + E) (7)
v du

Tyy:(zl‘+”)'5;+”5; (8)

ou u et v sont les coefficients de viscosité du mélange.
Pour le coefficient v, on emploie I'hypothese de Stokes :

v=—gh (9)
qui n’est vrale rigouresement que si la “viscosité de volume” est nulle; cette
hypothése apparait raisonnable pour les écoulements étudiés.

On a supposé aussi que, pour ce qui est de la conductivité thermique, le fluide
suit la loi de Fourier.
On peut donc exprimer le flux thermique & I’équilibre comme :

oT

qr = —)\79; (10)
oT

4y = _/\79; (11)

ou A est la conductivité thermique du mélange associée aux degrés de liberté de
translation, de rotation et de vibration, supposés & ’équilibre.
Les vitesses de diffusion, enfin, sont exprimées par la loi de Fick :

Y,
PkUkz = —/)ka-gf (12)



: Y} _

PrVky = —/)ka-a—y— (13)
ou Dy est le coeflicient de diffusion de 'espece k.
L’expression des vitesses de diffusion fournie par la loi de Fick est une simpli-
fication de celle obtenue a partir de la théorie cinétique des gaz basée sur les
hypotheses suivantes:
- la diffusion thermique (effet Soret) et de pression sont negligeables,
- le mélange se comporte comme un mélange binaire.
Cette derniere simplification est consistante avec les hypotheses faites dans la
modélisation des coeflicients de conductivité et viscosité, qu’ on exposera dans
la suite.
On remarque aussi que la loi de Fick n’assure pas a priori la conservation de
la masse globale du mélange, d'oli la necessité de I'imposer fortement dans la
résolution du probléme (voir Annexe).

4.1 Calcul des termes de transport par la théorie ciné-
tique des gaz

Dans le modele décrit, la modélisation des termes de transport se réduit a celle
des coefficients de viscosité p et conductivité A du mélange et des coefficients
de diffusion de chaque espéce Dyy,.

A cause de la complexité des écoulements hypersoniques étudiés, les caractéris-
tiques globales du mélange dépendent fortement des interactions entres partic-
ules de différentes especes.

Pour une modélisation précise des termes de transport on doit donc partir d’une
description microscopique de I'écoulement, comme celle fournie par la théorie
cinétique des gaz.

L’évolution de I’écoulement peut étre décrit par les équations de Boltzmann
(une pour chaque espece).

af; af;

'3{1 + ’T‘};(f"i-'aé:) = K (14)
ou f; = fi(i, Pi, t) est la fonction de distribution, qui décrit le nombre probable
de molécules a I’état quantique : ayant leurs coordonnées comprises dans un
voisinage de rayon d7; autour de la position 7, et leur quantité de mouvement
comprise dans 'intervalle (p; — dp;, p; + dp;).

K;; sont les intégrales de collision et décrivent le nombre de molécules quittant
ou rejoignant 'état consideré a cause des collisions moléculaires.

10



L'état d’équilibre microscopique est rejoint quand le nombre de molécules de
type i, ayant vitesse donnée, qui changent d'état a cause des collisions avec des
molécules du niveau j, ayant vitesse v', est exactement équilibré par le nombre
des molécules qui changent d’état, a cause des collisions inverses.

Les intégrales de collision sont donc nulles a I’équilibre.

Une expression de la fonction de distribution a 1'équilibre largement employée
dans la littérature est celle proposée par Maxwell :

3

fo= i ()t exp(=mizr) (15)

ou: n; est le nombre des molécules de J'espece ¢

m; est la masse molaire de I'espéce i

K est la constante de Boltzmann
Les termes de transport du mélange peuvent étre calculés exactement par réso-
lution et intégration des équations de Boltzmann.
Une technique trés connue est celle de Chapman et Enskog [2).
Les équations de Boltzmann sont développées autour de la distribution de
Maxwell et les termes de premier ordre sont employés pour le calcul des coef-
ficients de transport, pour des écoulements décrits par les équations de Navier-
Stokes.
Les expressions ainsi obtenues sont, pour des mélanges de plusieurs espéces, tres
compliquées, car I'évaluation de matrices complexes est nécessaire [2].
L’implémentation des expressions de Chapman - Enskog pour les termes de
transport dans un schéma de résolution numérique des écoulements hyperson-
iques n'est donc pas envisagée.

4.2 Modele proposé par Yos

Le modéle proposé par Yos, dont on présente une breve description dans la suite,
a été étudié, par exemple, par P.A. Gnoffo et al. dans [12] et employé dans la
résolution numérique d'écoulements hypersoniques par P. Gubernatis dans [16]
(écoulements internes en tuyere).

4.2.1 Coeflicients de viscosité et de conductivité

Dans le modéle proposé par Yos (1], on obtient les coefficients de viscosité et de
conductivité du mélange comme moyenne, ponderée par les fractions molaires,
des coefficients binaires calculés par la théorie cinétique des gaz.

1



Km

u= z ,’mix; .

2
=R RN

A=AFA A

ou :

(1~ 25)(0.45 - 2.54224)
1+ 25

a,-,~=1

8 - 2mim;
AW -2 i1 ((1 1)
3V 7 KT(m; + m;) I %;

16 2m;m;
A(?) = 117 (2.2) ;2
3 5 VaKT(m; + m,) T o0

ol : A, A, A, sont les coefficients de-conductivité
associés aux énergies de translation, rotation et v1bratlon
z; est la fraction molaire de I’ espece i o
m; est la masse molaire de I'espece i
K;; 22) sont les intégrales de collision .
oo.J est la section normale de collision
K,, est le nombre d’espéces '
K, est le nombre d’espéces polyatomiques
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4.2.2 Coefficients de diffusion -

Dans le modele de Yos on calcule un coefficient de diffusion pour chaque espéce
du mélange, obtenu comme moyenne des coeflicients de diffusion binaires.

1".’131:

2 Ba

=1 i#k

Dy, (24)

ou Dy, est le coefficient de diffusion binaire, dont ’expression est la suivante :

Dy=—=— (25)

ol p est la pression. Pour les autres symboles, voir le paragraphe précedent.
On remarque que dans les expressions des coefficients de transport du modele
de Yos apparaissent des intégrales de collision.

Le probleme de I’évaluation de telles intégrales sera I'object du paragraphe suiv-
ant.

4.3 Evaluation des intégrales de collision

Dans cette étude, pour 'évaluation des intégrales de collision, on fait I’hypothese
que les collisions soient de type élastique.

Le champ des forces internes dérive donc d’un potentiel et les intégrales de
collision sont des fonctions du potentiel de collision.

Ce potentiel prend, dans la littérature, différentes formes, définies d’une fagon
semi-empirique.

On trouve donc, dans la littérature, en fonction du choix du potentiel , les
intégrales de collision, calculées pour différentes espéces et tabulées en fonction
de la température (voir paragraphe suivant).

4.4 Description des modeles étudiés

Dans ce travail on a étudié principalement quatre modélisations des termes de
transport, de différents niveaux de complexité et de précision.

Dans le plus élémentaire des modeles étudiés, le coefficient de viscosité du mé-
lange est calculé en fonction de la température T par la formule semi - empirique
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de Sutherland :

288.+110. , T

= 0.00001789
# 1789 =+ 10, (Tref

s (26)

Le coeficient de conductivité est calculé en supposant constant dans tout le
domaine le nombre de Prandtl, dont l’expression est la suivante :

K cp
Pr =
A
ou cp est le coefficient de chaleur a pression constante.
Enfin les coefficients de diffusion des différentes espéces ont la méme valeur, qui
est calculée en supposant le nombre de Lewis égal a I'unité dans tout le domaine.
Le nombre de Lewis est donné par :

(27)

_pcp Dnm
DY

Le modele décrit sera appellé dans la suite “modéle de Sutherland’.
Le deuxiéme est une simplification du modéle proposé par Candler dans [9].
Le coefficient de viscosité de 'espéce ¢ est calculé par la formule de Blottner

[10], basée sur l’interpolation des résultats obtenus pour lair sur la base de la
théorie de Chapman - Enskog .

Le (28)

pi = 0.1 exp((A:iinT + B;) InT + Cj] (29)
ol A;, B;, C; sont des constantes données.

La conductivité thermique de chaque espece est calculée par la relation
d’Eucken :

5
A = #.‘(Ecvm + Curot; + Cyviti) (30)

On obtient la viscosité et la conductivité du mélange & partir des expressions
(24) et (25) par la formule empirique de Wilke 3].

N g
p=d (31)



N g\,
A=) = (32)
1=1 Q'
avec
Yim
P, = — (33)

N Bi (Mryive My 1
0= 2w 1 [ (e 22) (34
Dans ce modele, comme dans le précédent, les coefficients de diffusion de chaque
espéce ont la méme valeur, calculée en supposant le nombre de Lewis (23) con-
stant, égal a I'unité.

Les derniéres modélisations sont basées sur le modele de Yos et different seul-
ment dans 1’évaluation des intégrales de collision,

Dans 'une ( modéle de Gnoffo), les intégrales de collisions sont évaluées par
la fonction logarithmique d'interpolation des données dans [11], proposée par
Gnoffo et al. dans [12]. Dans I'autre ( modéle de Lennard - Jones), on inter-
pole linéairement les valeurs des intégrales de collision dans [2] et [13], calculées
pour différentes températures, en choisissant le potentiel de collision proposé
par Lennard - Jones.
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5 SIMULATION NUMERIQUE D’ECOULEMENTS
HYPERSONIQUES

Les équations de Navier Stokes pour un mélange gazeux hors équilibre, avec
les différentes modélisations des termes de transport décrites au paragraphe
précédent, sont résolues numériquement pour des écoulements hypersoniques
externes.

On s’intéresse aux solutions stationnaires que l'on obtient par intégration en
temps a partir d’une condition initiale arbitraire.

Cet artifice est utilisé a cause des régions subsoniques contenues dans le do-
maine, dans lesquelles le systeme est elliptique.

L’intégration en temps est donc utilisée pour construire un processus itératif
convergeant vers la solution stationnaire.

5.1 Schéma de discrétisation

La méthode numérique repose sur le découplage entre le systeme des équations
de Navier Stokes et les lois de bilan d’espéces. Elle a été developpée a ’origine
par N. Botta [15] et étendue a différents modeles.

On calculera d’abord, la composition chimique locale étant figée, mais non uni-
forme, les variables usuelles de 'écoulement : p, pu, pv, E.

Puis, a champ de vitesse figé, on réévalue la composition chimique.

Le couplage est réalisé par ’équation de bilan de ’énergie du mélange. Cette
technique de discretisation consistante et facile a mettre en oeuvre a été éprou-
vée par une experimentation importante [4] [5] [8] [15] [14].

Le schéma de discrétisation en temps des équations de Navier Stokes est ex-
plicite d’ordre un.

Pour les équations de bilan des espeéces, on emploie un schéma semi-implicite,
au sens ol les termes de convection sont approchés par une formulation explicite
et le terme source de fagon implicite.

L’approximation spatiale repose sur une formulation mixte de type Volumes
Finis / Eléments Finis et sur I’emploi d’un maillage de type Eléments Finis.
Pour les flux convectifs, on utilise une formulation Volumes Finis. Le calcul de
ces flux est fait selon un schéma décentré de Van Leer adapté aux écoulements
de gaz réactif par la technique du "y equivalent” (8].

Pour I’approximation spatiale des flux visqueux on emploie une interpolation
de type Eléments Finis P1, qui nous fournit un schéma centré en supposant que
les variables physiques intervenant dans les termes visqueux sont linéaires dans
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chaque triangles du maillage.

Les flux diffusifs sont alors constants sur le triangle et on utilise des moyennes
des termes qui apparaissent sans dérivation, comme par exemple les coefficients
de transport.

Pour obtenir un schéma précis a 'ordre deux en espace, performant dans la
résolution de chocs et discontinitués de contact, on a employé un schéma demi-
totalement décentré dans le champ et centré a la paroi.

On renvoie a [4] et [5] pour une description detaillée de I'adaptation de la tech-
nique MUSCL aux écoulements visqueux réactifs.

5.2 Conditions aux bords
5.2.1 La paroi

Sur la paroi, on applique des conditions d’adhérence et de paroi isotherme en
formulation forte (v=0).

Pour un noeud 1 situé sur la paroi, on évalue d’abord les masses volumiques du
mélange et de chaque espeéce, en supposant nuls les flux de masse a travers la
paroi elle méme.

L’énergie totale est alors déduite de ’équation (3) du chapitre 3 dans laquelle
I’énergie cinétique est mise a zéro.

On remarque que 'hypotheése de paroi isothermique et non catalytique peut étre
grossiére d’un point de vue physique, lorsque la paroi est généralement partielle-
ment catalytique (plus ou moins, selon le matériau qui la constitue).

Dans cette étude on a cependent choisi de garder cette hypothése, parce qu’ elle
simplifie notablement 'implémentation numérique. Les effets de paroi cataly-
tique seront étudiés ulterierment.

5.2.2 Bord entrant

Pour les flux visqueux, on applique des conditions de type Neumann, c’est & dire
que ’on considere que les flux numériques correspondants aux termes visqueux
sont nuls a travers ces bords.

Pour les flux convectifs, I’écoulement étant supersonique, on calcule le flux entre
le point méme et 'état W, qui correspond a I’état initial a ’amont du choc
(spécification compleéte de I’écoulement).

17



5.2.3 Bord sortant

Pour un fluide visqueux, I’écoulement est subsonique dans la couche limite, donc,
si 'on souhaite utiliser un schéma décentré sur cette paroi, il faut connaitre une
valeur représentative du champ a l’extérieur.

Il est difficile, dans les cas étudiés, de prévoir la valeur de ce champ a I’exterieur.
Une maniére de contourner cette difficulté, qui a été employée dans ce travail,
est de ne pas décentrer, en calculant le flux au point méme.

5.3 Tests numériques

Afin d’avoir une idée préliminaire des différences entre les modeles étudiés, on
a comparé les valeurs des coeflicients de transport calculés pour une pression
fixée, une température variable dans un intervalle donné, la composition chim-
ique étant calculée en supposant ’écoulement a 1’équilibre.

Ensuite la méthode numérique décrite a été employée pour la résolution d’ é-
coulements hypersoniques externes.

Afin de mettre en evidence I'influence du modele physique sur la qualité de la
solution numérique, on a résolu le méme cas test par le méme schéma numérique,
avec les quatres différentes modélisations des termes de transport décrites au
chapitre précédent.

On s’est intéressé surtout a des écoulements qui reproduisent des conditions
voisines de celles de la rentrée atmosphérique d’une navette.

On a étudié deux géométries différentes: d’abord une géometrie trés simple de
corps arrondi et apres la configuration de double ellipse, proposée dans un des
cas tests du “Worksop on Hypersonic Flows for Reentry Problems . Antibes
1991”.

5.3.1 Comparaison des coéfficients de transport

On a choisi comme valeur de la pression 0.1 atm. et comme intervalle de tem-
pérature (1500 — 3000/), afin d’avoir des conditions proches de celles qui se
réalisent dans la couche limite pour les écoulements étudiés.

Aux figures 1 et 2 on présente les coefficients de viscosité et de conductivité pour
les quatres modeles étudiés. On remarque que les modeles de Sutherland et de
Lennard-Jones sont sensiblement moins visqueux que les deux autres, surtout
aux températures élevées. En ce qui concerne le coefficient de conductivité, les
valeurs fournies par les modeles de Gnoffo et Lennard-Jones sont plus élevés
que les autres.
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A la figure 3 on présente enfin les cocfficients de diffusion des différentes espe-
ces pour le modele de Lennard-Jones et le coefficient de diffusion du modeéle de
Candler. Les coefficients de’diﬂ'usion du modele de Lennard-Jones ne varient
presque pas entre les espéces, mais ils sont visiblement différents de la valeur
correspondant au modele de Candler, surtout aux températures élevées.

5.3.2 Corps arrondi

Les conditions en amont sont celles de 'atmosphere standard a 75 km d’altitude,
le nombre de Mach est égal a 25 et le rayon du demi - cylindre est de 1m. On a
fixé la température a la paroi a 1500/ et I'incidence est nulle.

Le maillage employé (figure 4) cst le méme que N. Glinsky a utilisé pour les
calculs décrits dans sa these [5].

Ce maillage est raffiné plusieurs fois prés de la paroi, afin de capturer les
phénomenes qui se produisent dans la couche limite.

On a effectué les calculs avec les modéles de Sutherland, Gnoffo, Lennard -
Jones, avec une précision en espace d'ordre un et d’ordre deux.

Les résultats obtenus ont été comparés aussi aux résultats présentés en [5] , olr
le méme cas test a été résolu en employant la méme méthode numérique et la
modélisation des termes de transport de Candler.

On représente en figure 5 et 6 les isovaleurs du nombre de Mach (AM = 1)et
de la température (AT = 300) , pour des résultats d’ordre 1 en espace, pour les
trois différentes modélisations. '

Dans le champ, on ne remarque aucune différence importante entre les résultats
obtenus avec les quatre modélisations différentes (pour le modéle de Candler
voir [5]). _

Cette observation est confirmée aussi par les calculs d’ordre 2 en espace , dont
en figure 7 et 8 sont représentés les isovaleurs du nombre de Mach (AM = 1) et
de la température (AT = 500),

On remarque que l'écoulement étudié présente une couche limite mince attachée
au corps, ou sont concentrés les effets de termes diffusifs. Il n’est donc pas sur-
prenant que la modélisation des termes de transport affecte aussi peu la solution
dans le champ. '

Par contre, on pourrait s’attendre a une structure de couche limite assez sen-
sible aux différents modeles étudiés , surtout en ce qui concerne ’épaisseur, ce
qui n’est pas confirmé par cette experience. En effet, une estimation grossiere
de I'épaisseur de la couche limite est donnée par la taille de la région sub-
sonique dans la direction normale au corps. Or, dés lignes isovaleurs du nombre
de Mach, il apparait clairement, paur les résultats d’ordre un comme pour ces
d’ordre deux, que cette estimation de I'épaisseur ne varie presque pas d’une so-
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d’ordre deux, que cette estimation de !’épaisseur ne varie presque pas d’une so-
lution a Pautre. ,

Pour ce qui concerne la “chimie”, on peut faire les considérations suivantes :

- pour tous les modéles, 'oxygeéne est complétement dissocié au corps,

- pour tous les modeles, la fraction massique de ’espece NO est négligeable a
la paroi par rapport aux fractions massiques des autres especes produites de la
dissociation de lair,

- on peut remarquer quelques différences, bien que légeéres, entre les différentes
modélisations, pour ce qui est des isovaleurs de I’espece N (figure 9).

Dans cette étude de I'écoulement autour d’un corps arrondi, vue la régularité
de la géométrie, on ne s’attendait pas a une structure complexe de la couche
limite. Pour cette raison, on n’a pas approfondi I'analyse locale de telle structure
(profils des variables physiques, coupes du coefficient de friction ou du nombre
de Stanton sur le corps ...), mais on a choisi de passer a I’étude de I’écoulement
autour d’une géométrie plux complexe, comme celle de la double ellipse proposé
parmi les cas tests du “Workshop on Hypersonique Flows for Reentry Problems,
Antibes 1991”.

5.3.3 Double ellipse

On a étudié ’écoulement autour de la géométrie de double ellipse proposée parmi
les cas tests du “Workshop on Hypersonique Flows for Reentry Problems, An-
tibes 19917, .

Les conditions en amont sont celles de I'atmosphere standard a une altitude de
75 Km, le nombre de Mach est égal a 25 et |’ incidence est de 30 degrés(pour
les détails sur les conditions a I'infini amont voir [14]). On a fixé la température
a la paroi a 1500 deg K. .

On a employé un maillage a 6050 noeuds, représenté en figure 10. Ce maillage est
particulierément fin pres de la paroi, afin de capturer les phénomeénes physiques
qui se produisent dans cette zone.

On remarque aussi que ce maillage, bien que triangulaire, est localement nor-
mal a la paroi (ceci simplifie I'évaluation numérique des gradients normaux des
variables).

On a effectué des calculs précis en espace a l'ordre 1 et al’ordre 2. Dans ce travail,
on s’est interessé a I'influence de la modélisation physique et pas a I'influence
de la précision de 'approximation spatiale, déja étudiée par N. Glynsky in [5].
Donc on présente que les résultats a l'ordre 2.

On représente, pour les quatre modeles considérés, les isovaleurs du nombre de
Mach (AM = 0.25), dans les figures 11 et 12, et les isovaleurs de la température
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(AT = 500.), dans les figures 13 et 14.

On obtient ici, comme dans le cas du corps arrondi, un écoulement & couche
limite assez mince et attachée au corps.

L’observation des isovaleurs du nombre de Mach et de la temperature permet
de faire les considérations suivantes:

- en accord avec les caractéristiques de 1’écoulement, dans la plupart du domaine
on ne remarque pas des différences importantes,

- pour ce qui concerne une évaluation préliminaire de la viscosité de I’ écoulement
et de I’épaisseur de la couche limite, il semble que les modéles de Sutherland et
Lennard - Jones soient légérement moins visqueux que ceux de Gnoffo et Can-
dler, en accord avec les considérationes faites dans le paragraphe 5.3.1.

Pour une meilleure compréhension des différences entre les résultats obtenus
avec les quatre modeles on a approfondi 'analyse locale de la couche limite.
En particulier, on compare les valeurs de plusieurs variables, des coefficients de
transport, du coefficient de friction et du nombre de Stanton a la paroi, pour
les quatre différents modeles.

En figures 15 et 16 sont présentés les coefficients de viscosité et de conductivité
a la paroi.

Les valeurs de coeflicients de viscosité confirment que les modeles de Lennard -
Jones et Sutherland sont moins visqueux par rapport aux autres.

Pour ce qui concerne la conductivité, le modele de Sutherland fourni des valeurs
plus bas par rapport aux autres.

On présente aussi les coupes de nombre de Stanton et du coefficient de friction,
qui sont définis par les formules suivantes:

qu

St = 35
poouoocpoo(TOOO - Tw) ( )
T,
Chm v
/ 0.5p50u2, (36)
ol: ¢, =—-AYT: nestleflux de chaleur & la paroi,

Poo» Uooy Cpoo SONE la masse volumique, la vitesse

et le coefficient de pression a I'infini amont,

Tow est la température d’arrét isoentropique,

T, est la température a la paroi,

T, représente la friction a la paroi.
L’allure des coupes du nombre de Stanton (figure 17) et du coefficient de friction
(figure 15) reflete les différences observées parmi les coefficients de conductivité
et de viscosité. Mais les écarts entre les valeurs des différents modeles ne sont
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que de quelques pourcents.

En ce qui concerne la composition du mélange gazeux a la paroi, on peut faire
les considérations suivantes:

- pour tous les modeles, 'oxigene est completement dissocié en oxigéne
monoatomique,

- pour tous les modeles, la fraction massique de NO est négligeable par rapport
a celles de 'oxygene et de ’azote monoatomiques,

- en figure 18 et 19 sont représentées les fractions massiques a la paroi de ’espece
N. On peut remarquer des différences évidentes parmi les quatres modeles é-
tudiés.

On a représenté aussi les profils de température, nombre de Mach et fractions
massique de ’espece N, pour deux sections sur le dos (avant et aprés la cabine)
et une sur le ventre (figures 20 - 28).

On peut remarquer des différences sensibles parmi les modéles seulment sur les
valeurs de la fraction massique de V.
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6 CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES

Dans ce travail on a présenté une étude préliminaire de 'influence de la modélisa-
tion physique des termes de transport dans la résolution numérique d’écoulements
hypersoniques.

On s’est limité a I’ étude d’écoulements en conditions voisines de celles de la
rentrée atmosphérique d’une navette spatiale, pour des géométries de corps ar-
rondi et de double ellipse.

On a employé, pour chaque cas test, la méme méthode numérique de type Ele-
ments Finis / Volumes Finis, avec quatre modeles des termes de transports de
complexité différente.

Les résultats obtenus montrent pour tous les écoulements étudiés une structure
de couche limite mince attachée au corps.

Dans ces conditions, les termes diffusifs et visqueux jouent un role important
seulement dans la couche limite.

Les résultats numériques sont en accord avec cette caractéristique de ’écoulement
: en fait, dans la plupart du domaine de calcule on ne remarque pas des différ-
ences parmi les modeles.

En ce qui concerne la structure de la couche limite, donl on a fait une analyse
détaillée pour le cas de la double ellipse, on peut tirer les conclusions
sulvantes :

- Iépaisseur de la couche limite ne semble pas varier beaucoup, bien que les
modeles de Sutherland et de Lennard-Jones soient sensiblement moins visqueux
que les autres,

- la charge thermique et le coefficient de friction a la paroi (le nombre de Stan-
ton) pour les quatre modeles présentent des légeres différences,

- les coupes de la fraction massique de 'espece N sont sensiblement différentes
parmi les modeles,

- cn ce qui concerne les profils présentés on remarque des différences parmi les
modeles seulement pour la fraction massique de ’espece N.

I’n conclusion, on a I'impression que dans les écoulements étudiés, la modélisa-
tion des termes de transport n'influence pas fortement la structure de la couche
limite.

I’emploi d’un modéle tres raffiné et tres couteux ne semble donc pas néces-
saire, pour avoir une évaluation numérique raisonnable de la charge thermique
et aérodynamique sur une navette a la rentrée atmosphérique.

Cependent, il faut quand méme remarquer que, parmi les hypothéses faites
dans cette étude, celles d’équilibre vibrationel et de paroi isothermique sont as-
sez grossieres.

Une conclusion plus definitive ne pourra donc étre tirée qu’a la suite de ’étude
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des effets du déséquilibre thermique et de catalicyté de la paroi.

On pense que surtout ce dernier phénomene pourra avoir une influence non nég-
ligeable sur la structure de la couche limite et sur la charge a la paroi, car on
observe dans la présente étude que les réactions chimiques dans la couche limite
tendent & émousser les différences parmi les modeles.
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8 ANNEXE: LOIS DE CONSERVATION

8.1 Conservation du nombre d’atomes de N et O
8.1.1 Ecoulements non visqueux

Pour les écoulements non visqueux, le nombre global d’ atomes de N et O est
conservé dans tout le domaine.

En effet, soient a; et §; respectivement le nombre d’atomes de N et de O dans
’espéce 7; on peut écrire, pour chaque réaction R;, les équations de bilan suiv-
antes:

Xs:m(afj - 03) =0 (37)
i=1
Y Bial;—af)=0 (38)

ol of; et o{; sont les coefficients stoechiométriques.
On a donc, d’apres la définition des termes de production des espéces
T
" ’ .
(= Y (0] — ai;)dymi):
i=1

s

3o _Ea,z of; — 0i;)J; _ZJ Za,(a o (39)

i=1 = 1=1

r T

;a”,_zﬂ,z " _ :,-)Jj=;Jj§ﬂ.-(a:;—az,~>=o (40)

ou: s et r sont respectivement le nombre d’especes et de réactions,
Q; est le taux de production de I'espece 1,
pour 'expression de J; voir [7] et [5].
De plus, a 'état stationaire, compte tenu de I'équation de bilan de la masse
globale, I’équation de bilan d’espéces devient:

pv- 7Y = Q; (41)
D’ol, en combinant (39) - (41):

pv -7 z -—Y =0 (42)

T m;
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vy = (43)

Et donc les quantités }: — =LY et Z f Y; sont constantes sur chaque ligne de
=1 1 l

courant.
Si toutes les lignes de courant émanent d’un écoulement uniforme, on a dans

tout le domaine:

—Y;= A (44)

LA (45)

Pour I'air en conditions standard (79% d’azote et 21% d’oxygeéne), cela se traduit
dans la relation (5) du paragraphe (3.4).

8.1.2 Ecoulements visqueux

Pour les écoulements visqueux a |’état stationaire I'équation de bilan des espéces
prend la forme suivante:

pt-Yi+ V- (=pDi v Y:) = (46)
D’ou:
Pt vZ Y+v (—pD; vZ —Y) (47)
xl 1 Ut
p- VZ Y+ (- pDavZE‘-Ye)=0 (48)

t"‘l [ =1 '

On constate que lorsque le coefficient D; est le méme pour toutes les especes,
alors les équations (44) et (45) sont encore des intégrales premieres de (47) et
(48). Par contre, en général, ces rélations ne sont plus verifiées.



8.2 Conservation de la masse globale

D’aprés la définition des taux de production d’espéces (voir paragraphe précé-
dent), on a:

2 =0 (49)

En conséquence, dans le cas d’un fluide non visqueux, en sommant (41) sur tout
z, on obtient a I’état stationaire:

p7-Y V=0 (50)

$
La quantité Z Y; est donc constante par ligne de courant; en fait, elle est con-
i=1

stante partout:
YYi=1 (51)

ce qui traduit la conservation de la masse.
Cependent, dans le cas d’un fluide visqueux, en sommant (46) sur tout i, on
obtient a I’état stationaire:

b5 (V) 4+ V- (=p3 Dy ¥) =0 (52)
i=1 =1

3
Cette équation admet la solution particuliere Z Y: = const =1 dans le cas ol

1=1
D; = D pour tout i. Par contre, pour un modéle de diffusion général, les équa-
tions de bilan d’espéces n’impliquent pas la conservation de la masse globale.
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Figure 4: Maillage autour du corps arrondi (4234 points)
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Figure 5: Isovaleurs du nombre de Mach. Ordre 1
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Modele de Gnoffo

Modeéle de Lennard-Jones

Figure 6: Isovaleurs de la température. Ordre 1
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Modeéle de Lennard-Jones

Figure T: Isovaleurs du nombre de Mach. Ordre 2
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Modele de Lennard-Jones

Figure 8: Isovaleurs de la température. Ordre 2
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Figure 9: Fraction massique de N. Ordre 2
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Figure 10: Double ellipse. Maillage (6050 points)
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Modele de Candler
Figure 11: Isovaleurs du nombre de Mach
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Figure 12: Isovaleurs du nombre de Mach
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Figure 13: Isovaleurs de la température
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Figure 14: Isovaleurs de la température
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Figure 16: Coefficient de conductivité a la paroi
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Figure 19: Fraction massique de N & la paroi
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Figure 20: Fraction massique de N a la paroi
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Figure 21: Profils de nombre de Mach
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Figure 22: Profils de température
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Figure 23: Profils de fraction massique de N
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Figure 24: Profils de nombre de Mach
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Figure 25; Profils de température
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Figure 26: Profils de fraction massique de N
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Figure 27: Profils de nombre de Mach. Section sur I'intrados
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Figure 29: Profils de fraction maséique de N.Secticn sur l'intrados
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