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2. TRAVAUX ET OBJECTIFS

Les recherches effectuées ont eu pour objet la modélisation, I'analyse mathématique,
I’analyse numérique et la simulation numérique d’écoulements réactifs, en particulier
lorsque la cinétique chimique est complexe. Ces diverses activités sont regroupées par
familles scientifiques Mathématiques, Physique, et Application des mathématiques pour
plus de clarté.

Les résultats de nature mathématique concernent essentiellement les équations des
flammes, les systemes hyperboliques-paraboliques, les systemes de relaxation, les en-
tropies d’ordre supérieur, ’algebre linéaire pour les systemes singuliers, I’analyse nu-
meérique et quelques études diverses.

Les travaux de nature physique—qui préparent les études mathématiques—concer-
nent la théorie cinétique des mélanges gazeux, la théorie cinétique hors équilibre ther-
modynamique, le transport multi-espece dans les mélanges gazeux, l'interaction entre
un mélange gazeux et un cristal la théorie cinétique des fluides denses et des fluides
cohésifs ou capillaires.

Les applications des mathématiques concernent les flammes, les réacteurs de dépot
chimique, les fluides diphasiques ou supercritiques, les interfaces diffuses, les fluides de
Cahn-Hilliard, ainsi que divers écoulements.

Il faut toutefois souligner la cohérence du programme de recherche, chaque étape
représentant généralement une facette d’'un méme probleme. Un méme phénomene peut
ainsi conduire a des publications de nature physique dans une phase de modélisation, de
nature mathématique pour ’existence de solutions ou leur comportement asymptotique,
au développement de nouveaux algorithmes et enfin a des simulations numériques. Ces
étapes sont liées entre elles et 1’essence des mathématiques appliquées est I'unité entre
ces diverses étapes.

A titre d’exemple, la structure correcte des systemes d’équations aux dérivées
partielles hyperboliques-paraboliques symétrisables pour les mélanges gazeux résulte
des travaux sur la théorie cinétique. Grace a cette structure nous avons alors obtenu des
résultats d’existence locaux—en temps—et globaux autour d’états d’équilibre. Cette
théorie cinétique a donné par ailleurs des systemes linéaires singuliers sous contrainte
correctement structurés pour 1’évaluation des coefficients de transport des mélanges.
Cette structure a permis la mise au point d’algorithmes rapides pour ’évaluation des
coefficients de transport qui ont ensuite permis la simulation d’écoulements réactifs
multi-dimensionnels avec un transport détaillé et une chimie complexe.

2.1. MATHEMATIQUES

2.1.1 Existence de solutions pour les équations des flammes

[’analyse mathématique et la simulation numérique de problemes issus de la combus-
tion ont connu un important développement dans les années 1980-2000 sous I'impulsion
de Jacques-Louis Lions.

Dans ce contexte, une premiere étude a eu pour objet 'analyse d’équations modé-
lisant les flammes accrochées sur un brileur poreux. Ce sont des équations du second
ordre non linéaires posées dans des intervalles semi-infinis. En utilisant des méthodes
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itératives, des méthodes variationnelles ainsi que le degré topologique nous avons obtenu
existence, I'unicité et le comportement asymptotique de solutions [M1] [T1].

Je me suis alors intéressé aux flammes planes libres avec pertes de chaleur. Les
inconnues, définies sur un intervalle semi-infini, sont la température et—avec une chimie
simple—Ila concentration du réactant. Le débit de masse—ou encore la vitesse de
propagation—est aussi une valeur propre non linéaire. Compte tenu de la présence de
limites d’extinction il est nécessaire de reparamétrer ’arc des solutions en échangeant
la vitesse de propagation ¢ avec le taux maximal de pertes thermique A. En utilisant
le degré topologique, nous avons obtenu [’existence de solutions réqulieres puis étudié
la limite asymptotique des grandes énergies d’activation. Nous avons établi que 0 <
¢ < Cad OU Cuq est le débit en I’absence de pertes de chaleur et que lim._,q (A./€) ~
—c*log(c?/c24) ou 1/e représente une énergie d’activation de telle sorte qu'au dela
d’un seuil critique de pertes thermiques il y a extinction. Nous avons également mis
en évidence pour la premiére fois les trois échelles spatiales O(€), O(1) et O(1/€) et la
structure multi-échelle des flammes [M3] [T2].

Une étude fondamentale a ensuite concerné ’existence de solutions aux équations
modélisant les lammes planes avec une chimie arbitrairement complexe et un transport
multi-espéce issu de la théorie cinétique des gaz. Ces équations s’écrivent pour les faibles

nombres de Mach
ey + Fr = mpwy, kes,

ch 4+ Q' =0,

ol c est le débit de masse, yj, la fraction massique de la kéme espece, Fj, le flux massique
de la kéme espece, S = {1,...,n} les indices des especes, n le nombre d’especes, my, la
masse molaire de la keme espece, wy le taux de production molaire de la kéeme espece,
h I'enthalpie du mélange, Q le flux de chaleur et ’ la dérivée dans la direction normale
a la flamme x. Les conditions aux limites sont données en x = 0 et = co et toutes les
dérivées secondes des concentrations et de la température sont couplées par le transport.
Les flux de masse sont en particulier de la forme Fp = — Zles Crix; — pyr0pT" on
C = (Cx) k,1es est une matrice pleine de coefficients de diffusion, x; la fraction molaire
de la leme espece, p la densité et 6y le coefficient de diffusion thermique de la keme
espece. La définition du degré topologique repose principalement sur les estimations a
priori et par conséquent sur des outils entropiques compte tenu de la structure complexe
des équations. Nous avons établi en particulier que la norme naturelle associée a la
diffusion multi-espéces est de la forme >, cq [ |0xyk|?/yrdex, obtenu pour la premiére
fois une estimation de la température dans une flamme avec un transport et une chimie
complezxes et démontré l'existence de solutions [M16] [M19] [CI13] [C37] [C41].

Nous avons également étudié un modele de flamme sphérique du a Guy Joulin,
physicien de la combustion talentueux. L’équation qui gouverne la position du front de
flamme 7(¢) est une équation integro-différentielle de la forme

1019 = rlogr + Ea(t),
ou r est le rayon de la flamme défini sur [0, 00), E le parametre d’énergie, a(t) la taux de
déposition d’énergie, et 0 jor = (1/4/) fg r'(s)/v/t — sds la dérivée d’ordre un demi.

Des techniques spécifiques ont du étre développées pour établir ’existence de solution
ainsi que l'existence d’un seuil d’énergie pour la propagation du front [M18]. Pour un
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a(t) convenable, on démontre qu’il existe une énergie critique E., telle que si E < Fq,
alors lim; ,or =0, si E = E,, alors lim; ,or=1,s1 F > F., il y a alors allumage de
la flamme et lim;_, o, 7 = 400 [M18].

2.1.2 Systemes hyperboliques-parabolique et mélanges gazeux

Nous nous sommes intéressés aux propriétés et aux solutions des systemes d’équa-
tions aux dérivées partielles généraux modélisant les mélanges gazeux réactifs avec
une chimie complexe et un transport détaillé issu de la théorie cinétique des gaz en
dimension quelconque. Les équations de conservation s’écrivent sous la forme

Opu+ > A(u)du= > 9;(Bi;(u)d;u) + Q(u), (1)

ieC i,j€C

ou u € R" est la variable conservative

t
u= (pla'-'vpnvpvl7"'7pvd7 %p|’0|2+5) .

Dans ces équations p; désigne la densité partielle de la ieme espece, n le nombre
d’especes chimiques, v = (vy,...,v4)" la vitesse du mélange, d la dimension d’espace,
C ={1,...,d} 'ensemble des directions spatiales, n = n+d+ 1 le nombre d’inconnues,
€ lenergie interne par unité de volume. La matrice A; = 9,F; est le jacobien du
flux convectif dans la ieme direction et la matrice B;j;, qui contient les coefficients de
transport, relie le gradient 0;u au flux dissipatif dans la iéme direction. Il a alors été
possible de symétriser ces équations et d’analyser leur structure grace auzr propriétés
des coefficients de transport déduites de nos travaur sur la théorie cinétique. Si o
désigne 'entropie mathématique—opposée de I'entropie physique par unité de volume,
le changement de variable u — v, ot v = (9,0)" € R" est la variable entropique, est un
difféomorphisme régulier et en écrivant u = u(v) dans (1) on obtient

v)O,v + Z Ai(v)0,v = Z 8i(§ij (V)o,v) + Q(v), (2)

ieC i,jeC

ou Z\O est symétrique définie positive, les Z\Z sont symétriques, éfj = éji ot B =
Zi’ jec £i€;Bij est semi-définie positive. Ces propriétés résultent de la compatibilité
de 'entropie o avec la convection et la diffusion multi-espéces et la variable entropique
pour les mélanges gazeux est de la forme

v=(0uo) = (gl—%|’v|2 g”_%|v|2i _1>t
! RT ' RT RT RT

ou g; est la fonction de Gibbs de la i¢me espece. La matrice de dissipation B =
Zi’ jec &i€jBij est toutefois seulement semi-définie positive et afin de séparer entre
inconnues hyperboliques et paraboliques on introduit une variable normale w. Ces
variables sont telles que v — w est un difféomorphisme régulier et si on écrit v = v(w)
dans (2) qu’on multiplie & gauche par (9,,v)* on obtient une forme normale

(W)W + > Ai(w)dw = > 9,(Bij(w)d;w) + Q(w) + b, (3)

eC i,j€C
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avec Ag et Ej de la forme

—I,1

N AO Onnnu D Onnnl On,,n"

Ao = —ILIT | Bij = —ILI |
Onll?“[ AO Onll?“[ B L7

)

ot Ag est symétrique définie positive, les A; sont symétriques (mais ne sont plus des
. =t = . —=TI1,IT —TI,11
Jacobiens) B;; = Bj; et la matrice B (w,§) =3, ;.o B;;
pour tout £ dans la sphere unité de R%. On a alors séparé w = (w;, w;;)* en une partie
hyperbolique w; et une partie parabolique w;; que l'on peut chacune mélanger par

(W)&;&; est définie positive

difféomorphisme et b est un résidu quadratique b = (0, >ijec M;lj’”’“(w) O, Wiy 8jwn)t
qui est nul pour la variable normale naturelle. En supposant une propriété d’invariance
du noyau N (B) introduite par Kawashima, que nous avons renforcée avec B;; N(B) = 0,
nous avons caractérisé toutes les variables normales. La variable normale naturelle pour
les mélanges gazeux est

_ _(92—91 gn —91 U —1>t
W = P, Wi = s

RT 7 RT ' RT’ RT

et on retrouve bien stir que 1’équation de conservation de la masse totale n’a aucun
terme dissipatif.

Une premiere application des formes normales pour les mélanges gazeux a donné un
résultat d’existence local en temps grace a une version quasilinéaire d’un théoreme de
Volpert et Hudjaev que nous avons du renforcer par une condition d’équi-intégrabilité
[M12]. Une extension aux mélanges en déséquilibre vibrationnels—ou chaque niveau
vibrationnel est considéré comme une espece indépendante—du théoreme d’existence
locale est présentée dans [M17] ainsi que la démonstration détaillée du théoreme modifié
de Volpert et Hudjaev. Pour un choix judicieux de constantes physiques et de conditions
initiales, on obtient aussi que p = Cte, v = 0 et T' = Cte de telle sorte que des systemes
de réaction-diffusion sont aussi compris dans 1’étude. Ces articles importants présentent
la premiere utilisation de variables entropiques et normales pour les mélanges réactifs
et contiennent strictement les résultats de nombreux articles de la littérature publiés
parfois plus de vingt ans apres.

Une seconde application des formes normales concerne les équations générales des
plasmas dissipatifs fortement magnétisés qui introduisent de nombreuses difficultés. Ces
difficultés sont dues aux flux de transport qui different selon I'orientation des gradients
par rapport au champ magnétique B et il y a par exemple cing viscosités de cisaillement
différentes. Les propriétés de symétries complexes des coefficients en fonction de B sont
la aussi obtenues par la théorie cinétique. La variable parabolique est la méme que celle
des mélanges gazeux ordinaires mais la variable hyperbolique naturelle differe avec

w, = (p, By, Ea, Es, By, Ba, Bs)',

W:<92_gl In — 91 L—_1>t
" RT '~ RT > RT’ RT/)’

ou E = (F1,FEs, E3)' et B = (By, By, B3)! sont les champs électriques et magnéti-
ques. La structure du systeme d’équations aux dérivées partielles sort en partie du
cadre présenté ci-dessus mais nous avons toutefois obtenu des symétrisations partielles

6



et établi que le probleme de Cauchy pour les plasmas dissipatifs les plus généraux est
bien posé localement en temps [M23] [M24] [C51].

Nous nous sommes ensuite intéressés a des théorémes d’existence globaux en temps
et a la stabilité asymptotique d’états d’équilibres en généralisant la théorie de Kawa-
shima. Les propriétés de dissipativité locale des solutions sont ici fondamentales et
nous avons établi que la condition de Kawashima est vérifiée aux points d’équilibre
w* des mélanges gazeux. Plus précisément si ¢ € R"\{0} est tel que B(w*,&)¢p = 0
et L(w*)¢ = 0 ot B(w*,¢) = > ijec Bij(W*)&i& et L = —9,Q(w*) pour un ¢ dans la
sphere unité alors CAg(w*)¢ + A;(w*, €)¢ # 0 pour tout ¢ € R. Nous avons introduit
par ailleurs de nouvelles hypotheses de structure en écrivant que le terme source est
dans I'image de son linéarisé a 1’équilibre et qu’on a l'inégalité de stabilité

SO < —(v =", ), (4)

ou v* est un état d’équilibre. Ces propriétés sont bien vérifiées pour les mélanges gazeux
et les estimations a priori sont typiquement de la forme

t
[w(t) —w*[i + /(|8ww1(7—)|l2—1 + 10w (7)[7) dr < Clw” — w*[7,
0

ot | - |; désigne la norme dans I'espace de Sobolev H!(R?) avec I > [d/2] + 1. Gréce &
ces propriétés, nous avons pu étendre le théoreme d’existence globale de Kawashima et
obtenir pour la premiere fois des résultats d’existence globaux autour d’états d’équilibre
pour les équations des fluides réactifs issues de la théorie cinétique [M13] [M15] [C32].

La structure générale symétrique hyperbolique-parabolique mise en évidence avec
les mélanges gazeux a ensuite été retrouvée dans de nombreux autres modeles. Nous
avons tout d’abord analysé la structure mathématique du systeme d’équations aux
dérivées partielles obtenu lorsque 'on suppose un équilibre chimique partiel des réac-
tions chimiques. L’entropie a I’équilibre partiel est alors ’entropie hors équilibre évaluée
sur la variété d’équilibre partiel, la variable entropique a 1’équilibre partiel restant dans
un sous espace vectoriel fixe de ’espace des phases, et nous avons établi ’existence de
solutions [M20]. Le cas des mélanges qui sont localement a 1’équilibre chimique complet
a été étudié dans un chapitre d’un livre sur la modélisation des mélanges gazeux [L2].

Dans I’approximation ambipolaire pour la modélisation des plasmas dissipatifs
multi-espéces, le champ magnétique est pris égal a zéro et le champ électrique est
évalué avec I'approximation du courant nul ) wes *kFr = 0 ou s désigne la charge
molaire de la keme espece. Dans cette approximation les équations du plasma peuvent
étre completement symétrisées—contrairement au cas fortement magnétisé—et nous
avons établi des théoremes d’existence globale autour d’états d’équilibres ainsi que leur
stabilité asymptotique en utilisant la variable normale

G3 —r3Gi — s3G G, —1rnG1 —s,Ga v —1\t
WIZ(p,q)t, Wn=< 3 —1r3Gy1 — 83 2, Gl — Spba )7

RT RT " RT’ RT
ou q est la charge, ry, = (seomy — 2, ma) /(32my —3e1m2), Sk = (semy —2e1my,) /[ (39mg —
wymg) pour 3 < k < n. Les solutions physiquement admissibles sont alors telles que

q = 0 et nous avons également établi la continuité des solutions par rapport a la masse
de Uélectron lorsqu’elle tend vers zéro [M22] [C54].
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Un théoreme de stabilité asymptotique a également été obtenu pour les équations
de Saint-Venant avec une température variable mises sous forme normale [M31]. Ces
équations modélisent une film flottant sur un liquide avec pour application le verre fondu
flottant sur de I’étain fondu pour la fabrication des vitrages. Le modele de Saint-Venant
bi-dimensionnel avec température variable a par ailleurs été dérivé asymptotiquement
a partir d’'un modele de verre tri-dimensionnel ainsi que les conditions aux limites de
type frontieres libres sur les bords du film.

Avec un fluide supercritique on ne peut plus distinguer d’état liquide ou gazeux
et il n’existe plus qu'un seul état fluide. Les systemes d’équations correspondants
sont hyperboliques-paraboliques localement symétrisables et définis sur des ouverts qui
ne sont pas convexes a causes d’instabilités thermodynamiques. Nous avons clarifié
dans cette étude les hypotheses de compatibilité de I'entropie avec la convection, la
diffusion, et les termes source qui impliquent alors (4). Pour les systemes symétriques,
la parabolicité au sens de Petrovsky est équivalente a la forte parabolicité. 1existence
locale de solutions ainsi que la stabilité des états d’équilibre a été établie [M35] [CI36]
[CI39] [C76] [CT7] [C81].

Enfin nous avons établi I'existence de solutions faibles aux équations des mélanges
isomasses réactifs [M40]. Nous avons utilisé notamment des études antérieures de P.L.
Lions, E. Feireisl, Mucha et Pokorny, et Novotny et Pokorny concernant la definition de
solutions faibles pour des fluides monoespeces. Les principales difficultés proviennent
de la forme complexe de l'estimation entropique et de la construction de solutions
approchées avec des termes stabilisateurs [M40)].

2.1.3 Systemes hyperboliques-paraboliques de relaxation

La relaxation est un phénomene naturel omniprésent typiquement modélisé par des
termes d’atténuation raides. Les systemes d’équations aux dérivées partielles corre-
spondants s’écrivent sous la forme

u+ Y Awdu= 3 0, (By(w)du) + %Q(u), (5)

ieC i,j€C

ou € est un parametre destiné a tendre vers zéro et ou a est une mesure des effets
dissipatifs. Le terme source € est tel qu’il existe une variété d’equilibre £ avec Q € E+
et si Il désigne le projecteur orthogonal sur E alors u = IT'u est la variable lente
conservative. Les questions fondamentales sont notamment ’existence de solutions
Ue, le développement de Chapman-Enskog de ue, et les équations a l'ordre deux en ¢
satisfaites par la variable lente.

Nous avons tout d’abord étudié la structure hyperbolique-parabolique des systemes
d’équations aux dérivées partielles régissant des fluides multi-températures. Les équa-
tions obtenues par la théorie cinétiques des gaz hors équilibre ont alors une structure
entropique symétrisable grace a des flur dissipatifs correctement structurés. Dans cette
situation a = 1 et nous avons étudié le développement de Chapman-Enskog d’ordre deux
des solutions lorsque € — 0 pour les systemes hyperboliques-paraboliques ainsi que les
équations d’ordre deux de la variable lente

O, ue + Z AS (ue)0ue = Z 587;(ij (ue)ajue). (6)

ieC i,jeC



Ces équations (6) forment un systéme entropique symétrisable et les propriétés dissipa-
tives du systeme régissant la variable lente Bf; sont alors issues des termes convectif hors
équilibre A; perturbés ainsi que des termes dissipatifs hors équilibre B;;. En particulier,
pour les écoulements mono-température, la viscosité volumique est issue des termes con-
vectifs hors équilibre perturbés et la viscosité de cisaillement est directement héritée du
tenseur visqueux hors équilibre [M37] [M43] [CI48] [CI51] [C83]. Nous avons obtenu
ensuite 1’existence de solutions locales u. sur des intervalles de temps indépendants de
€ avec des données bien préparées. Les estimations a priori sont typiquement

1 ¢ I
w(t) = w4 <@+ [ (8wl + 1Bow?)dr + % [ lrw(r)fFar
0 0
1 t 2 t 2 * |2 1 2
o [l dr+ [0l ydr < C(jwo —wE+ Clmwol.y ),

oll 7 est la projecteur orthogonal sur la variété rapide €. Une hypothese de structure
Ao = mAq vérifiée dans le cas multi-température, a simplifié les estimations a priori de
certains commutateurs. Nous avons démontré rigoureusement la convergence asympto-
tique vers des modeéles a une seule température avec apparition d’un terme de viscosité
volumique lorsque les échanges d’énergie sont rapides avec une estimation d’erreur du
second ordre uc —u, = O(e?) pour des données bien préparées [M38] [CI41] [CI42] [C95]

Nous nous sommes ensuite intéressés a la relaxation des fluides réactifs lorsque les
temps chimiques tendent vers zéro. Dans cette situation a = 0 nous avons obtenu
des résultats d’existence locaux en temps et globaux autour d’états d’équilibre en
généralisant la théorie de Kawashima au cas des systemes raides [M42] [CI44] [CI50]
[C87]. L’hypothese Agm = mAg n’est plus vérifiée pour les mélange gazeux ce qui rend
plus technique l'existence locale et une idée clé pour l'existence globale est I'existence
de matrices de compensation K telles que Km = 0.

Nous avons poursuivi notre étude des systemes hyperboliques-paraboliques symé-
trisables avec des termes de relaxation rapides en s’intéressant a l’existence de solu-
tions régulieres pour le cas de données initiales mal préparées. Pour une famille parti-
culiere de systemes hyperboliques-paraboliques, nous avons utilisé des développements
en temps multi-échelles qui contiennent des correcteurs de couches initiales décroissants
rapidement vers zéro de la forme

w(x, 1) = wo(x,t) + ew, (x,t) + wh (x, t/€) + el (x, t/e),

ou = est une variable quasi-normale bien adaptée a la variété d’équilibre, wq(x,t) +
ew; (x,t) + O(g?) un développement classique de Hilbert, wil(x,t/€) et wi(x,t/e) des
correcteurs de couche initiale qui convergent exponentiellement vers zéro pour 7 =
t/e — oo. Les démonstrations d’existence de la solution w, et les estimations d’erreur
de la forme w, — w?* = O(e?) different enticrement du cas ol les données initiales
sont bien préparées [M44]. Ces résultats généralisent au cas hyperbolique-parabolique
les résultats de Wen-An Yong pour le cas hyperbolique et améliorent les estimations
d’erreur de O(e3/2) a O(e?) grace a des développements plus fins qui ajoutent une
composante de second ordre selon la variété rapide [M44].



2.1.4 Entropies et entropies d’ordre supérieur

On s’est d’abord intéressé a la structure des entropies mathématiques—fonctions d’état
du fluide ou d’ordre zéro—pour les systemes d’équations aux dérivées partielles des flu-
ides multi-especes dissipatifs réactifs. Nous avons obtenu la forme générale des entropies
compatibles avec la structure hyperbolique sous une hypothese de non dégénérescence
de la thermodynamique. Nous avons ensuite établi 'unicité a une transformation affine
pres des entropies d’ordre zéro compatibles avec la structure hyperbolique-parabolique
et indépendantes des coefficients de diffusion de masse et de chaleur [M36].

Nous avons introduit par ailleurs les entropies d’ordre supérieur qui sont des es-
timateurs d’entropie cinétique pour les modeéles fluides. Ces grandeurs sont suggérées
par la théorie cinétique des gaz et par une interprétation entropique de la méthode de
Bernstein. Pour un fluide incompressible dans R¢ avec une conductivité A(T') et une
viscosité n(T') telles que

alT” < Ne, <al”,  aT*<n<aT*  T7(|0FA[+10%n]) <8 T*, o>1,

ott la théorie cinétique suggere que 1/2 < s < 1, les entropies d’ordre supérieur ~!*!
sont quadratiques en les dérivées de la température 1" et la vitesse v

k) _ [OFT]? | [9%)?

= kE>1
T1+ak rT% ’ =
avec a;, = 1+ k(1 — 23¢) comme suggéré par la théorie cinétique. On définit alors
A0 = % — log(Tl) + %C”; et on peut établir des inégalités entropiques de la
forme b -

@/ (7[01 ol 7%]) de + 6 Tl—%@m Al 7[k+11> dz <0,
Rd

Rd

lorsque
1og T paro + [/ VT |1,

est assez petite. On obtient dans cette situation de nouvelles estimations a priori
pour des fluides incompressibles [M25] [M26] [C59]. Nous avons étudié par la suite
les développements asymptotiques des entropies d’ordre supérieur de la forme ~[° +
2y 4o e2k40k ol € est le nombre de Knudsen [M27].

Incidemment, nous avons établi des inégalités d’interpolation de Nirenberg avec
poids d'un intérét indépendant. Si on se donne 1 < ¢ < 00, 1 <7 < oo, k> 1et
0 <j <k, g un poids de la classe de Muckenhoupt A, N A; = Anin(g,r), €t p avec

alors pour tout v € Li(gdz) avec O¥v € L"(gdx), la dérivée intermédiaire d7v est
LP(gdz) et il existe une constante C(d, k,q,7,[g]4_,[9]4,) telle que

</Rd 91070l dm) "< C(/Rd gl»|* d@“) e (/R gld%o|" da:) -
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Pour ¢ = o0 on a % = kir, et si v — vs € HF(R?) N CO(RY) ol vy est une constante

alors &7v est dans LP(gdx) et il existe une constante C(d, k,r, [g] 4 ) avec

J

(/Rdg\ﬁjv\%k dx)rik <C HT/H;;\/[%O (/Rdg‘ﬁkvvﬂdx)m

Ces inégalités jouent un role clé dans les estimations entropiques d’ordre supérieur.

Nous avons ensuite généralisé aux fluides compressibles les estimateurs d’entropie
cinétique introduits précédemment dans un cadre incompressible. Les entropies d’ordre
supérieur sont de la forme

ak 2 akv 2 akT 2

~[#] :thk(| pg‘ I | T| +CU| TZ‘ ),

ouh =1/ (T%_"p) est un poids associé a la dépendance du libre parcours moyen en
la densité p et la température 7. On s’est intéressé aux principes entropiques corre-
spondants pour des fluides compressibles dont la viscosité volumique, la viscosité de
cisaillement et la conductivité thermique dépendent de la température selon la théorie
cinétique des gaz. On peut alors établir des principes entropiques pour des estimateurs
de la forme Y% + 4 ... 4~k des lors que la quantité

v
| log || Brro + ||T||L°° + |[log T'|| grso

0T 02T

Ozp
A= e + 12 + [ + 2

I +

)

est assez petite, généralisant les résultats précédents au cas compressible [M28]. Nous
avons par la suite réalisé une analyse asymptotique des entropies d’ordre supérieur des
fluides compressibles de la forme 1% + 241 4 ... 4 €254k 611 € est le nombre de
Knudsen. Cette étude établit la validité de principes entropiques d’ordre supérieurs
pour les faibles nombres de Mach et de Knudsen de telle sorte que I'on peut parler de
persistance de l'entropie de Boltzmann au niveau fluide [M29] [CI28] [CI31] [CI34].

Nous nous sommes intéressés a 1’existence de solutions faibles globales en temps aux
équations de la mécanique des fluides dans la limite des faibles nombre de Mach et avec
des conditions aux limites périodiques. Ces recherches ont été effectuées en collabora-
tion avec Didier Bresch de 1’Université de Savoie et Ewelina Zatorska de I'Imperial Col-
lege. Didier Bresch et Benoit Desjardins ont introduit des entropies d’ordre supérieurs
conduisant a l'existence globale de solutions faibles pour les équations des fluides com-
pressibles, sous des hypotheses concernant la dépendance des viscosités en volume «(p)
et cisaillement 7(p) en la densité p. Dans le méme esprit, et pour des écoulement a
faibles Mach, de nouvelles entropies mathématiques ont été introduites qui conduisent
a une hydrodynamique a deux vitesses [M39]. Des résultats d’existence globale de
solutions faibles ont ainsi été obtenus [M39].
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2.1.5 Algebre linéaire et systéemes singuliers

La structure mathématique des systemes linéaires de transport—issus de systemes
d’équations de Boltzmann linéarisées—qu’il faut résoudre pour obtenir les coefficients
de transport des mélanges a été extraire de nos travaux sur la théorie cinétique. Nous
avons introduit ensuite les outils adéquats pour 'analyse de ces systemes et pour la
mise au point d’algorithmes itératifs.

Lors d’une étude sur les flux de diffusion multi-espéces, nous avons relié pour la
premiere fois les matrices de diffusion D aux inverses généralisés avec noyau et image
imposés. Les matrices de diffusion D = (Dy;)g,1es sont reliées aux matrices de Stefan-
Maxwell A = (Akl)k,les de la forme

XEX]

A = —, kef Apy=——, ke85 k#I
kk 2 D’ € ki D’ eSS, k#I,
14k
ou xi est la fraction molaire de la k espece et Dy = Dy(p,T) le coefficient de dif-

fusion binaire de la paire d’especes (k,l). Nous avons établi que la matrice D est
I'inverse généralisé de A tel que DAD = D, ADA = A, N(D) = Ry et R(D) = y*
ouy = (y1,...,yn)" est le vecteur des fractions massiques. Nous avons aussi 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 nouvelle formu-
lation des flux de diffusion a été introduite pour supprimer ces singularités artificielles
[M4] [A9] [C18] [C21].

Nous avons ensuite approfondi I'étude mathématique des matrices de diffusion
et mis au point des algorithmes de diffusion approchés. FEn écrivant la matrice de
Stefan-Maxwell sous la forme A = M — Z ou M = diag(M;, ..., M,) et My > A,
en définissant la matrice d’itération 7 = M~'Z et le projecteur P = I — u®y ol
u=(1,...,)* et y=(y1,...,yn)", nous avons obtenu le développement

D=> (PT)M~'P".

320

Le rayon spectral de P7 est notamment strictement inférieur a I'unité, alors que celui
de T est I'unité du fait que A est singuliere. En tronquant cette série, on obtient ainsi
des coefficients de diffusion approchés de précision arbitraire—en pratique deux termes
suffisent—et cette étude s’adapte au cas ol certaines especes ont une concentration nulle
mutatis mutandis. Ces coefficients de diffusion approchés sont symétriques, conservent
la masse et assurent une production positive d’entropie [M5] [C22].

Ces techniques itératives ont ensuite été étendues a tous les coefficients de trans-
port des mélanges gazeux de molécules mono-atomiques ou poly-atomiques aprées le
développement d’une nouvelle théorie cinétique qui a fourni des systémes linéaires de
transport correctement structurés. Ces systemes linéaires de transport sont de la forme

{Ga:ﬁ )

aeC
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ou G € R¥Y est symétrique semi-définie positive, B € R(G) et C C R¥ est un sous
espace linéaire tel que N(G)DC = R de telle sorte que le probléme est bien posé. Nous
avons notamment mis en évidence une matrice de transport creuse notée db(G), com-
posée de diagonales de blocs de G, qui est facilement inversible et telle que 2db(G) — G
est définie positive des lors qu’il y a au moins trois espéces n > 3 dans le mélange.
Il est par ailleurs nécessaire de résoudre ces systemes linéaires pour évaluer les co-
efficients de transport a chaque point d’un maillage et a chaque instant. La con-
vergence d’algorithmes itératifs a été déduite directement des propriétés structurelles
1ssues du cadre cinétique, en utilisant les pseudo-inverses a image et noyau imposés et
en généralisant les outils introduits pour la diffusion. Grace a la symétrie des systemes,
nous avons également pu utiliser des algorithmes de type gradients conjugués avec la
matrice de transport creuse db(G) comme préconditionneur. En tronquant les séries
convergentes correspondantes, on a ainsi obtenu des coefficients de transport approchés
de précision arbitraire et les premiers termes des ces séries fournissent des formules ex-
plicites simples et précises. Ces résultats ont fait I'objet d’un livre synthétisant les
aspect physiques, algorithmes et les tests numériques [L1] [M10] [CI10] [CI20] [C28]
[C29] [C30]. Nous avons ensuite étudié¢ de fagon plus approfondies méthodes itératives
projetées—introduites lors les études sur la diffusion multi-especes—pour la résolution
des systemes linéaires singuliers sous contrainte. Nous avons incidemment obtenu
une généralisation du théoréeme de Stein pour les matrices singulieres sous la forme
suivante : Une matrice T est semi-convergente (ses puissances convergent mais pas
nécessairement vers zéro) si et seulement si il existe deux matrices symétriques semi-
définies positives A et B telles que B=A—T'AT et N(A) = N(B) =N —T). Nous
avons également obtenu une nouvelle démonstration d’un théoréme de Keller sur les
matrices semi-convergentes et renforcé un théoreme spectral de Neumann et Plemmons
sur les matrices d’itérations des systémes singuliers [M14].

Une nouvelle théorie cinétique des mélanges gazeux ionisés fortement magnétisés
a également été développée. Les matrices des systemes linéaires a résoudre—lorsque
qu’on les écrit avec soin—sont symétriques, singulieres, et complexes, la partie imagi-
naire s’annulant avec le champ magnétique. Ces matrices sont de la forme G = G +iG’
ou G € R¥¥ est symétrique semi-définie, G’ € R““ est symétrique avec un noyau
compatible G'N(G) = 0 et les systemes a résoudre sont de la forme Ga =  avec a € €
ou € = C +1iC est la complexification de C C R¥ complémentaire de N(G). La con-
vergence d’algorithmes itératifs standards et des méthodes de résidus orthogonaux a
été établie [M30]. Les simulations numériques montrent aussi que les développements
asymptotiques des matrices de diffusion convergent plus lentement lorsque le degré
d’ionisation augmente. Les systemes linéaires de transport correspondants ont donc été
reformulés de fagon plus singuliere 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
indépendamment de I'intensité du champ magnétique [M32] [CI24] [CI26] [CI29] [C66]
[C67] [C68] [CT70].

2.1.6 Analyse numérique pour les équations des fluides réactifs

Nous avons tout d’abord approfondi et perfectionné les méthodes de continuation avec
grilles adaptatives. Le reparamétrage des arcs de solutions se fait tout d’abord en
considérant une projection de la solution dans un espace des phases. Dans le cas de
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problemes posés sur un intervalle, et en supposant que la condition de reparamétrage
puisse étre écrite en un point quelconque du maillage, nous avons introduit une méthode
originale de résolution des systemes linéaires qui supprime des singularités artificielles
apparaissant dans la décomposition des systemes bloc-tridiagonaux des équations repa-
ramétrées. Ces nouvelles techniques ont permis de calculer des limites d’extinction par
appauvrissement et enrichissement de flammes étirées hydrogene-air dont la chimie est
complexe [M2] [A14] [CI1] [CI2] [CI3] [CI5] [CI6] [CI7] [C8] [C9] [C14] [T2].

Nous avons étudié diverses méthodes numériques pour le calcul de la couche limite
réactive autour du nez d’Hermes lors de sa rentrée dans ’atmosphere. Une approche
dite “couche de choc”, pour laquelle le choc est traité comme une frontiere libre a
été retenue. La distance du choc est calculée comme une valeur propre non linéaire
apres un changement de variable. Un modele a plusieurs températures a également
été utilisé pour tenir compte des déséquilibres thermodynamiques vibrationnels des
molécules diatomiques [M7] [CI4] [C5] [C10] [C11] [C13] [C15] [C17] [C19].

Une étude a concerné les méthodes itératives utilisées pour inverser les systemes
linéaires issus de la discrétisation des équations aux dérivées partielles modélisant les
écoulements réactifs en plusieurs dimensions d’espace. Ces systemes sont en général
creux, larges et non symétriques. Dans cette étude, nous avons analysé et testé les
performances des algorithmes SOR, GMRES, RGMRES, CGS, Bi-CGSTAB, et des
préconditionneurs, Gauss-Seidel, SSOR et ILU, lors de la résolution de problemes de
combustion [M9] [CI8]. Nous avons par ailleurs travaillé a 'utilisation optimale de
larchitecture des ordinateurs paralleles/vectoriels pour le calcul des flammes. Nous
avons notamment modifié la structure de librairies de programmes informatiques utili-
sées pour ’évaluation des grandeurs aéro-thermo-chimiques dans les mélanges gazeux
et une implémentation parallele d'un code de flamme de diffusion a été réalisée [M6]
[A8] [A11] [C6].

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,
notamment sur les maillages triangulaires, a nécessité I'introduction de diffusion ‘cross-
wind’. Nous avons ainsi simulé numériquement des flammes de type Bunsen avec une
cinétique chimique monoréactionnelle [M21] [C45] [C50].

Un bilan de divers algorithmes mis au point pour la simulation numérique de la
chimie complexe a fait ’objet d’un article dans “Images des Mathématiques”, “Modéli-
sation de la Combustion”, publication du CNRS destinée a la diffusion de I'information
scientifique et technique [M11].

2.1.7 Divers
Une analyse mathématique des équations des couches de choc autour d’un corps de
rentrée a été réalisée. Dans cette approche, le choc est traité comme une frontiere
libre ot I'on écrit des conditions du type Rankine-Hugoniot et le fluide entre le nez du
véhicule et le choc est un fluide visqueux. 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 [MS8].

Nous avons étudié la structure mathématique de la thermodynamique des fluides
non idéaux—mnotamment les fluides supercritiques—et leur construction possible a par-
tir d’une loi d’état. Cette étude donne une définition mathématique précise d’une
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thermodynamique fluide au contraire des aziomes flous de Callen. On s’est également
intéressé a la structure des termes sources chimiques dérivés de la mécanique statis-
tique hors équilibre et a la notion d’équilibre chimique a haute pression. Ces résultats
ont récemment été étendus [M47] pour prendre en compte 'existence d’instabilités
thermodynamiques conduisant & des séparations entre phases [M33,M47].

Un bilan assez complet de nos connaissances sur 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] [CT14] [CI15] [CI16] [CI17] [CI18] [CI21] [CI22] [CI23] [C42] [C44] [C4T7]. Un article
de synthese a également été publié ot 'on mentionne de nombreux problemes ouverts
[M34] [CI27] [CI30] [CI32] [CI33].

Dans le méme esprit, Yoshikazu Giga et Antonin Novotny ont dirigé la rédaction
de I’encyclopédie intitulée Handbook of Mathematical Analysis in Mechanics of Viscous
Fluids publiée chez Springer. A leur invitation, j’ai rédigé un chapitre de synthese sur
les aspects mathématiques des fluides réactifs intitulé Solutions for models of chem-
ically reacting miztures [M41]. Une publication clarifiant les liens entre la structure
symétrisable des systemes d’équations aux dérivées partielles des mélanges fluides et
leur origine cinétique a également été écrite [A28]. Ces travaux mathématiques sur
les mélanges gazeux et le transport multi-espece ont également fait l'objet de diverses
conférences [CI37] [CI38] [CI45] [CT79] [C8O].

Une synthese des propriétés mathématiques des modeles fluides obtenus a partir
de la théorie cinétique des gaz a également été écrite [M48] [A34]. Les dérivations
cinétiques sont globalement plus satisfaisantes que les dérivations de type thermody-
namique mais sont notoirement plus complexes [M48] [A34].

2.1.8 Conditions aux limites pour I’équation de Boltzmann

L’interaction entre une molécule gazeuse et un cristal a été modélisée par des équations
cinétiques faisant intervenir des potentiels d’interaction dus aux atomes fixes du cristal
et des collisions avec un gaz de phonons représentant les fluctuations du potentiel
engendrées par le mouvement des atomes du cristal. Dans une limite asymptotique
ou la couche de physisorption est mince on obtient une nouvelle équation cinétique
dont la résolution fournit la bonne condition a la limite pour I’équation de Boltz-
mann dans le gaz [P23] [P24]. Le probleme au limite en question est tres différent
des couches de Knudsen classiques utilisant une équation de Boltzmann linéarisée.
Pour une couche mince de physisorption il y a un potentiel de confinement attractif-
répulsif, une opérateur de relaxation associé a l'interaction gas-phonons et il n’y a pas
de particules sur la surface a cause de la barriere de potentiel. Nous avons démontré
I’existence et 1'unicité d’'une solution au probleme de la couche mince de physisorbat
dans un cadre fonctionnel approprié [M46]. Nous avons également introduit un schéma
itératif d’approximation qui converge géométriquement vers I'unique solution [M46].
On peut ainsi obtenir les conditions aux limite pour I’équation de Boltzmann avec un
schéma itératif donc les premieres itérations sont remarquablement précises. Les cal-
culs numériques ont confirmé les résultat théoriques [M46] et diverses simulations ont
été réalisées concernant des écoulement fluids classiques [P25].
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2.1.9 Existence de solutions pour les fluides avec interfaces diffuses

Une nouvelle démonstration de ’existence de solutions pour le systeme d’équations
régissant les fluides de Korteweg non isothermes a été établie. L’existence locale de
solutions a été obtenue dans un cadre Hilbertien grace a une forme symétrisée normale
des équations augmentées. Cette forme normale utilise la variable augmentée naturelle
w = (p,w,v,T)" olt w est une représentation local du gradient de densité w = 9,p.
Les composantes hyperboliques sont w; = (p, w)? = (w}, w{)?, avec wj = p et wf = w,
et les paraboliques sont wy; = (v, T)".
La forme normale peut s’écrire

(W)ow + > Ay(w aW—ZB” )0;0;w — Y By (w)d;0;w = h(w, d,w), (8)

il i,jeC i,jeC
~ =d | =c
avec Ao, B;; et B;; de la forme

—I,1 —CI,II

AO Onlanu gd Onnnl Onunu §C Onnnl BZ]
—IL,IT | ij — —d 1,1 | ij — —cCII,I —CILII |’

On!!7n! AO On[[7n[ B L7 B 17 B‘ j

) ) )

— — —d )
ou Ay est symétrique définie positive, les A; sont symétriques, (Bij) = B]Z, 1,7 € C,

. d P .-
et la matrice B® " = = >ijec Bij M w w)&;&; est définie positive pour tout & dans la

sphere unité de RY, et les matrlces E;:j sont telles que (§:j)t = Bﬂ, les blocs B;;’I
s’annulent EE;’I = 0, et les blocs qui couplent fortement les variables hyperboliques et
paraboliques Esjl’n et B:jn’l ne dépendent que de (wy,wy) et sont donc plus réguliers.
Le membre de droite h(w, 9,w) est enfin de la forme h = (h;, hy)? avec h; = h;(w, d,wi;)
et h;; = hy(w, d,w).

La variable gradient de densité w est une inconnue supplémentaire du systeme aug-
menté et une propriété fondamental du systeme est de maintenir la contrainte physique
de gradient w = d,.p, avec des conditions aux limites compatibles, des lors qu’elle est
vérifiée au temps initial ¢ = 0 avec wy = 0, pg. Ces résultats ont nécessité de nouvelles
estimations a priori pour des linéarisations de (8) respectant la contrainte de gradient
w = O0,p [M45].

De nouvelles conditions de stricte stabilité ont été introduites pour les systemes
augmentés du type hyperboliques-paraboliques-dispersifs [M49]. Des solutions globales
ont été obtenues autour d’états d’équilibre et on a obtenu des résultats de stabilité
asymptotiques. Les estimations obtenues avec la formulation augmentées sont ana-
logues a celles obtenues avec la formulation originale du troisieme ordre mais sont plus
simples a écrire et a démontrer. Nous avons également établi la décroissance asympto-
tique en temps des solutions [M49]. Une extension est en cours pour des mélanges de
fluides qui nécessite des outils thermodynamiques sophistiqués. Le modele d’interface
diffuse considéré est obtenu dans la situation simplifiée ou les coefficients de capillarité
sont identiques entre eux.
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2.2. PHYSIQUE

2.2.1 Théorie cinétique des mélanges gazeux monotempératures

Dans cette étude, nous nous sommes intéressés a la théorie cinétique isotrope semi-
classique, i.e., semi-quantique, pour les mélanges de gaz mono-atomiques et poly-
atomiques. Il existait en effet un formalisme général du a 1’école allemande ou 1’on
respectait les symétries naturelles mais ou les calculs nécessaires n’avaient pas été
réalisés et un formalisme de I’école américaine qui avait détruit completement toutes les
symétries naturelles pouvant apparaitre, et notamment celle des systemes linéaires de
transport et des coefficients de transport. Nous avons donc écrit une théorie cinétique
suivant le formalisme de 1’école allemande, en incluant le cas des molécules non linéaires,
le cas réactif, en approfondissant les structures mathématiques naturelles, et en intro-
duisant des espaces d’approximation variationnels réduits originaux pour la résolution
des équations de Boltzmann linéarisées [L1] [CI10] [CI20]. Cette théorie cinétique qui
respecte les symétries naturelles associées aux équations de Boltzmann a ouvert la porte
a la symétrisation des équations macroscopiques, grace a la symétrie des coefficients de
transport, et a ouvert la porte a l'utilisation d’algorithmes itératifs performants pour la
résolution des systemes linéaires de transport grace a leur structure. La symétrie des co-
efficients résulte de la symétrie des sections de collision de telle sorte que pour les gaz on
démontre les relations d’Onsager. Nous avons ensuite généralisé les résultats obtenus
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 étendu le domaine
d’application de notre théorie algorithmique du transport [P5]. Divers régimes possibles
pour les équations des mélanges gazeux issues de la théorie cinétique des gaz réactifs
ont également été examinés [P9] [C56] [C57]. Nous avons ensuite approfondi la théorie
cinétique des mélanges gazeux réactifs en considérant une chimie arbitrairement com-
plexe. Nous nous sommes intéressés au régime d’équilibre chimique dans les équations
de Boltzmann lorsque toutes les collisions—inertes ou réactives—sont rapides et aux
équations 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 [P7].

Nous nous sommes intéressés ensuite a la théorie cinétique des plasmas fortement
magnétisés. Nous avons étudié les coefficients de transport ainsi que 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 de-
viennent anisotropes. La diffusion des especes, par exemple, s’effectue différemment
selon 'alignement des gradients avec le champ magnétique [P10]. De nouvelles pro-
priétés de symétries des coefficients de transport perpendiculaires et transverses au
champ magnétique ont ensuite été établies [P11]. Les systémes linéaires de transport

associés a tous les coefficients ont été évalués et leur structure mathématique mise en
évidence [P11] [P12].

2.2.2 Théories cinétiques multi-températures

Nous avons généralisé dans un premier temps des résultats obtenus avec une seule
température interne au cas ou 1’énergie des molécules peut étre décomposée en plusieurs
modes indépendants, ayant chacun leur température, au voisinage de I’équilibre thermo-
dynamique. Pour cette nouvelle situation, nous avons décrit la structure mathématique
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des systemes linéaires de transport et développé en série tous les coefficients de trans-
port correspondants [P4].

Une premiére théorie cinétique hors équilibre thermodynamique des gaz poly-
atomiques a ensuite été développée. Nous avons considéré le cas simplifié ou les modes
internes ont une température 7T;, qui peut différer de la température de translation
Tir. Le coefficient de viscosité volumique, absent des modeles hors-équilibre thermody-
namique, réapparait dans un régime de relaxation et on a asymptotiquement la relation
fondamentale

IlkB (Ttr — T) = —m@x-v,

ou n est le nombre de particules par unité de volume, kp la constante de Boltzmann,
T la température d’équilibre et s la viscosité volumique. Des simulations de type
Monté-Carlo des fluctuations d’'un gaz régi par les équations de Boltzmann montrent
que lorsque le temps de relaxation de I’énergie interne est lent, seul le modele macro-
scopique a deux températures décrit correctement le fluide. Par contre, si le temps de
relaxation est assez rapide, les fluctuations sont correctement décrites avec un modele
macroscopique mono-température incluant un terme de viscosité volumique [P13] [P14]
[C69] [CT70] [C72]. L’intérét du modele cinétique est qu’il donne des flux dissipatifs
macroscopiques correctement structurés et qu’il explique physiquement ’apparition de
la viscosité volumique, rendant nécessaire des estimations d’erreur d’ordre deux. Nous
avons ensuite généralisé ces résultats aux mélanges H/Ho avec un régime ou les échanges
d’énergie de rotation sont rapides et ceux de vibration sont plus lents. Afin de tester la
validité du modele asymptotique, tous les modes quantiques de rotation-vibration de
la molécule de Hy ont été calculés ainsi que les taux d’échange entre ces états lors de
collisions avec la molécule H [P15] [A25] [CI35] [CT5].

Nous nous sommes aussi intéressés a la relaxation d’une population complete
d’états quantiques d’'un mélange de gaz polyatomiques. Chaque état quantique est con-
sidéré comme une pseudo-espece indépendante et le modele fluide correspondant n’a
pas de terme de viscosité volumique. Dans un régime de relaxation, nous avons obtenu
une estimation des écarts a 1’équilibre de la population. Ces estimations sont pleine-
ment compatibles avec les formules de viscosité volumiques des mélanges a 1’équilibre.
Ces résultats ont été appliqués a de I’hydrogene dans de ’hélium en tenant compte des
301 états quantiques de la molécule Hy [A26] [C84].

Enfin nous avons étudié les mélanges gazeux polyatomiques dans lesquels les élec-
trons ont leur propre température afin de modéliser les réacteurs de dépot de silicium
pour la fabrication de cellules photovoltaiques [P17]. Le nombre de Knudsen est pris
égal a la racine carrée du rapport de masse entre les électrons et les especes lourdes et
les équations fluides ont été obtenues de méme que les flux de transport et les systemes
linéaires de transport.

2.2.3 Transport multi-espece

Cette étude a eu pour objet la structure des systemes linéaires de transport qu’il faut
résoudre afin d’évaluer les coefficients de transport des mélanges gazeux, c¢’est-a-dire la
viscosité en volume, la viscosité de cisaillement, les matrices de diffusion, les coefficients
de diffusion thermique (pour l'effet Soret) et la conductivité thermique. Ces systeémes
linéaires résultent de la résolution par une méthode de Galerkin de systemes d’équations
de Boltzmann linéarisées et ont une taille proportionnelle au nombre d’especes chim-
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ique n. Ces systemes sont de la forme (7) et la symétrie de G résulte des propriétés de
symétrie des opérateurs de Boltzmann linéarisés, la positivité de G est liée a la produc-
tion d’entropie, le noyau de G est lié aux invariants de collision, le caractere bien posé
résulte de l'orthogonalité des espaces variationnels d’approximation et des invariants
de collisions, et la définie positivité de 2db(G) — G résulte du fait que si n > 3 il n’existe
pas d’anti-invariant de collisions [L.1] [M10] [CT10] [CI20] [C28] [C29] [C30].

Diverses extensions ont été réalisées avec notamment l'introduction d’un cadre
variationnel qui permet 1’évaluation de la conductivité thermique et des rapports de
diffusion thermique d’un mélange sans calculer au préalable la conductivité thermique
partielle et les coefficients de diffusion thermique [P1], I'utilisation de sous-espaces
variationnels de dimension réduite motivés par la physique pour I’évaluation de la
viscosité volumique des mélanges gazeux polyatomiques [P2], ’étude des coefficients
de diffusion thermique dans les écoulements tres dilués [P3], ou encore 'optimisation
des algorithmes de transport pour le calcul des flammes bi-dimmensionnelles [P6] [C35].
Nous avons enfin écrit une librairie d’évaluation des coefficients de transport distribuée a
tous les utilisateurs universitaires http://www.cmap.polytechnique.fr/www.eglib/. Les
algorithmes correspondants sont présentés dans diverses publications [P8] [A24] [CI11]
[CI12] [C38] [C40].

Nous avons aussi écrit un article de synthése sur la diffusion dans les mélanges
réactifs a haute pression. A haute pression, les effets des non-idéalités sont fonda-
mentaux en particulier en présence d’instabilités thermodynamiques. Cet article de
synthese s’intéresse également aux modeles traversant les instabilités, notamment les
modeles d’interfaces diffuses qui passent continument d’un régime souscritique a une
régime supercritique [A27] [P16] [CI49] [CI52]

2.2.4 Interaction entre un mélange gazeux et un cristal
La physico-chimie de l'interaction entre un gaz et une surface est d’un intérét con-
sidérable pour de nombreuses applications comme la rentrée atmosphérique, la combus-
tion, la catalyse, I’évaporation ou le dépot chimique. Dans cette opération de recherche,
I'interaction entre une molécule gazeuse et un cristal est modélisée par des équations
cinétiques faisant intervenir des potentiels d’interaction dus aux atomes fixes du cristal
et des collisions avec un gaz de phonons représentant les fluctuations du potentiel en-
gendrées par le mouvement des atomes du cristal. Nous avons aussi introduit un modele
cinétique de ’adsorption tenant compte pour la premiere fois de molécules chimisorbées.
Nous avons établi que la production d’entropie cinétique est positive, obtenu la struc-
ture du physisorbat et du chimisorbat et retrouvé les conditions aux limites fluides
classiques pour les phénomenes d’adsorption. Ces conditions aux limites n’avaient été
obtenues jusqu’a présent que de fagon empirique. A I’équilibre entre gaz/physisorbat et
chimisorbat on retrouve les isothermes classiques de Langmuir [P19] [A29] [C88] [C92].
Une généralisation de 1'étude précédente au cas d’une chimie de surface arbi-
trairement complexe et de molécules polyatomiques a été conduite. En utilisant une
méthode de Chapman-Enskog généralisée et un changement d’échelle fluide, nous avons
retrouvé les conditions aux limites fluides pour un mélange gazeux au contact d’une
paroi réactive. Ces conditions aux limites relient les flux des especes gazeuses et la
dynamique des especes chimisorbées a la chimie de surface. Des conditions aux limites
d’ordre supérieur conduisent par ailleurs a de la diffusion multiespece surfacique et le
cas de I'adsorption multisite a également été étudié [A31] [P20].
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2.2.5 Théorie cinétique et interfaces diffuses

Les modeles d’interfaces diffuses permettent de représenter contintiment les zones de
transition entre diverses phases d’un fluide. Ces modeles sont particulierement intéres-
sants pour la simulation numérique d’interfaces dont la géométrie est complexe ou pour
étudier les transitions entre des régimes souscritique et supercritique. Les équations des
fluides monoespeces avec interfaces diffuses—dits aussi fluides cohésifs ou capillaires ou
de Korteweg—font intervenir une énergie additionnelle quadratique en les gradients due
a van der Waals, le tenseur de Korteweg, et le flux de chaleur de Dunn-Serrin. Nous
avons dérivé pour la premiere fois les équations des fluides monoespeces avec interfaces
diffuses non isothermes a partir de la théorie cinétique des gaz denses et de la hiérarchie
BBGKY [P21].

2.2.6 Théorie cinétique et équations de Cahn-Hilliard

Les équations de type Cahn-Hilliard qui régissent les mélanges fluides avec interfaces
diffuses ont été généralement obtenues empiriquement ou a partir de considérations
thermodynamiques ambigués. Nous avons dérivé pour la premiere fois ces équations a
partir de la théorie cinétique des mélanges de gaz denses et de la hiérarchie BBGKY
correspondante, généralisant les résultats déja obtenus pour les fluides monoespeces et
les fluides de Korteweg [P22] [A32].

Les deux idées principales ont été la simplification des distributions de paires
d’especes issues de la théorie de Bogoliubov ainsi que 1'utilisation de développements de
Taylor d’ordre plus élevés pour évaluer les contributions non locales dans le tenseur de
pression, ’énergie interne, le flux de chaleur et les équations de Boltzmann linéarisées
[P22]. Ces équations, dont les inconnues sont les densités partielles des especes, la
vitesse fluide du mélange et la température sont nouvelles et n’avaient donc jamais été
écrites correctement [P22] [A32].

2.2.7 Conditions aux limites pour I’équation de Boltzmann

Nous avons repris le modele physique d’interaction gaz-paroi étudié précédemment
avec un changement d’échelle de type cinétique et non plus fluide. Nous avons ainsi
pu étudier les conditions aux limites pour I’équation de Boltzmann issues de modeles
cinétiques fins d’interaction gas-paroi. Les conditions aux limites correctes ont été
déduites pour la premiere fois a partir d’'un modele cinétique physique et non plus
déduites phénoménologiquement [P23] [P24] [P25]. Les conditions aux limites peuvent
étre obtenues avec un schéma itératif dont les premieres itérations sont remarquable-
ment précises [P24] [P25].
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2.3. APPLICATION DES MATHEMATIQUES

2.3.1 Extinction de flammes

Une premiere étude concerne les limites d’extinction par étirement de flammes prémé-
langée dans un écoulement a point d’arrét avec une chimie simple. Pour une paroi
catalytique et adiabatique, 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
[F1] [A1] [C2] [C3] [C4]. L’utilisation de méthodes de continuation a permis le calcul
des limites d’extinction par étirement des flammes dans un écoulement a point d’arrét
symétrique [F2] [A2] [A3],

Le développement de nouveaux algorithmes de continuation avec grilles adapta-
tives a permis le calcul de limites d’extinction avec des fronts de flammes raides, une
chimie complexe et un transport détaillé. Ces travaux ont tout d’abord nécessité
I'implémentation et 'optimisation de logiciels d’écriture automatique de grandeurs
thermochimiques dans un mélange gazeux. De nombreuses limites d’extinction ont
pu étre calculées avec notamment ’extinction par étirement de flammes jumelles pré-
mélangées d’hydrogene-air et méthane-air [F3] [A4] [A5] [A6], Pextinction de flammes
propane-air a cinétique chimique complexe dans un contre courant de produits de com-
bustion [F4] [A7] [CT7], Pextinction des flammes tubulaires de méthane [A10] [A12] [A13]
[C12] [C16], extinction de flammes planes [F9] [C23], et enfin les limites d’extinction de
flammes étirées de méthane en rotation et de flammes étirées de diffusion hydrogene-air
[F11] [A15]. Une étude analytique et numérique de flammes sphériques hydrogene-air a
aussi 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 [F10].

2.3.2 Structure de flammes

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 [F5] [F6] [F7] [A16] [C20] [C25] .

En utilisant des algorithmes spécifiques nous avons calculé des structures de flam-
mes bidimensionnelles avec une chimie et un transport complexe. Ces calculs ont permis
une description fine de l'interaction fluide/chimie avec des applications aux modeles de
flammelettes utilisés en combustion turbulente [F8] [C24] [C26]. Une nouvelle méthode
Streamline—diffusion adaptée au cas des écoulements réactifs a faible nombre de Mach
a été appliquée avec succes aux flammes de type Bunsen dont la chimie est complexe
en utilisant les outils d’estimation d’erreur a posteriori pour 'adaptation des maillages
non structurés [F17].

Nous avons étudié 'impact de divers coefficients de transport sur des structures
de flammes et notamment de la diffusion thermique des especes—Ila diffusion de masse
due aux gradients de température. Nous avons notamment étudié 'impact du trans-
port sur des flammes multi-dimensionnelles axisymétriques hydrogene-air pauvres et
riches ainsi que des structures de flammes méthane-air [F14] [A17] [C39]. Nous avons
également considéré I'impact du transport sur les limites d’extinction de flammes planes
et de flammes étirées symétriques d’hydrogene-air et de méthane-air [F15]. Enfin, nous
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avons étudié 'impact de la diffusion thermique sur la concentration des suies dans des
flammes d’éthylene. Des simulations numériques de flammes de diffusion laminaires
axisymétriques ont été réalisées avec une chimie détaillée a 66 especes et un modele de
suies sectionnel de sphéroides qui comporte 20 sections dont les masses sont réparties
logarithmiquement. Pour certaines concentrations d’éthylene, la distribution des suies
est quantitativement et qualitativement différente lorsque 1’on tient compte de l'effet
Soret pour les précurseurs des suies, en accord avec les mesures expérimentales [A23]

[C62] [C63] [C64].

2.3.3 Epitaxie
Des simulations tridimensionnelles d’un réacteur de dép6t Ga(CHg)s-AsHg ont été ef-
fectuées avec une chimie complexe en phase gazeuse et en phase hétérogéne pour la
production de I'arséniure de Gallium GaAs. Une formulation de type vitesse-tourbillon
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 [F12] [CI9] [C27] [C36]. Divers régimes opératoires ont
été également mis en évidence selon la température surfacique du cristal. Nous avons
également effectué une étude de sensibilité pour le schéma réactionnel surfacique [F13].

Une étude en collaboration avec le laboratoire PICM Physique des Interfaces et
Couches Minces concerne la modélisation et la simulation numérique du dépot de sili-
cium lors de la fabrication de cellules photovoltaiques. L’enjeu environnemental est tres
important et les réacteurs de dépot font intervenir des cinétiques chimiques complexes
pour la décomposition du Silane SiH4 et la formation de chaines Si,H,,. Il intervient
également 1’ionisation des especes, des déséquilibres thermodynamiques, et des champs
électriques rapidement oscillants. Une dérivation des équations a partir de la théorie
cinétique des gaz a été obtenue [P17]. Le modele a été couplé & une équation cinétique
décrivant les poussieres de silane qui a été discrétisée par une méthode sectionnelle. Les
simulations numériques de réacteurs avec une chimie complexe et avec les poussieres
ont été réalisées [F30] [A30] [C89].

De nouvelles simulations ont été réalisées avec une chimie plus fine en phase gazeuse
et sur la paroi ainsi qu’avec un découplage des temps rapides et lents pour les molécules
gazeuses et les poussieres. Le role fondamental des ions Hy a été mis en évidence [F32].

2.3.4 Brouillard de gouttelettes et fluides supercritiques

On s’est intéressé a la structure de flammes étirées diphasiques obtenues en briillant un
brouillard de gouttelettes qui conduisent a de nombreux problemes 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]. Nous nous sommes aussi intéressés a la structure et aux limites d’extinction
des flammes étirées obtenues par la combustion d’un brouillard de gouttelettes et a
I'impact du transport multi-espece et de l'effet Soret qui intervient en phase gazeuse
ainsi que dans les phénomenes d’évaporation [F16] [C46] [C52].

Un logiciel de simulation numérique directe d’écoulements réactifs a faibles nom-
bres 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
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dimensions d’espace les gouttes ont tendance a se concentrer hors des structures tour-
billonnaires ce qui conduit & un ralentissement du processus d’évaporation [A19] [C49].

Les fluides supercritiques interviennent 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. Un modele de fluide dense a été utilisé pour calculer des
structures de flammes planes transcritiques Ho-Air et Hy-Oo F21] [C65]. Nous avons
aussi étudié la structure et les limites d’extinction des flammes étirées de diffusion
Ho-Os transcritiques [F23] [C74]. Nous avons enfin étudié des couches de mélange au
voisinage de limites de stabilité thermodynamique de type chimique ou la la diffusion
disparalt. Les simulations numériques montrent que les modeles de diffusion idéaux
sont inaptes a décrire la physique de la diffusion au voisinage de ces points d’instabilités

[F29] [C78].

2.3.5 Impact de la viscosité volumique
[’approximation de Stokes est couramment utilisée pour la modélisation des fluides
compressibles et consiste a négliger la viscosité volumique s en supposant que le rap-
port k/n est petit devant I'unité, n désignant la viscosité de cisaillement. Cette approx-
imation est totalement erronée car la théorie cinétique et les mesures expérimentales
indiquent que ce rapport k/n est toujours d’ordre unité—voire plus grand—pour les
gaz polyatomiques. Une analyse des équations fluides montre que le succes de l’appro-
ximation de Stokes est du en fait a la structure du terme V - ((KV-U)I). Pour les faibles
Mach par exemple, dans une flamme d’hydrogene, s n’est pas négligeable, V-v non plus,
mais le terme V - ((/iV ~o)I ) est un gradient et a donc une influence négligeable sur la
structure de flamme car il peut étre regroupé avec la perturbation hydrodynamique de
la pression qui est un multiplicateur de Lagrange. Nous nous sommes donc intéressés
a l'impact de la viscosité volumique lors de l'interaction entre une onde de choc et
une bulle d’hydrogene. Ces travaux ont été poursuivis en étudiant 'impact de la vis-
cosité volumique dans des couches cisaillées réactives tri-dimensionnelles. La théorie et
les simulations numériques démontrent l'importance de la viscosité volumique pour ces
écoulements rapides [F20] [F30] [CI25] [C58] [C61] [C68] [C69] [CT0] [CIH5].

Un bilan complet sur I'origine de la viscosité volumique, les systemes des relaxation
associés, les résultats de nature mathématique associés et son impact en mécanique des
fluide a été effectué [F33].

2.3.6 Interfaces diffuses

Les modeles d’interfaces diffuses sont couramment utilisés pour la simulation des flu-
ides diphasiques dans le régime souscritique. Dans le domaine supercritique il n’y a
plus bien stur d’interfaces réelles et elles sont remplacées par des zones de forts gra-
dients de la densité volumique. Les modeles d’interfaces diffuses peuvent donc étre
avantageusement utilisés pour la simulation de fluides traversant la frontiere critique.
Nous nous sommes ainsi intéressés aux modeles du type second gradient de Van der
Waals/Korteweg transcritiques. Nous avons simulé des fronts d’évaporation d’oxygene
ainsi que des flammes entre de 1’oxygene froid et dense et de I’hydrogene de type gazeux
avec des modeles de type Van der Waals/Korteweg. Ces modeles ont nécessité une re-
formulation ‘thermodynamique’ des flux multi-especes ainsi que la prise en compte de
la condensation de la vapeur d’eau au contact de l'oxygene liquide [F28] [CI47] [CI53]
[C86] [C90] [CI4].
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De nouvelles simulations ont déja été réalisées pour des mélanges d’éthane et
d’azote dans le cadre de 'ANR INSIDE portée par Guillaume Ribert du laboratoire
CORIA de Rouen. Les courbes de points critiques obtenues sont en bon accord avec
les mesures expérimentales [M47].

2.3.7 Divers

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 multi-échelles ainsi que des
limites d’extinction & basse pression [F18] [C53]. Nous avons par ailleurs 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 [F19] [C60].
Nous nous sommes ensuite 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 [F22] [C71] [C73]. Enfin nous
avons étudié les flammes instationnaires de combustibles solides intervenant dans le
moteur d’Ariane. La phase solide est thermoélastique, la phase gazeuse est régie par
les équations des mélanges gazeux réactifs compressibles et des réactions chimiques
complexes ont également lieu a l'interface. Ce modele permet notamment la propaga-
tion d’ondes acoustiques dans le mélange gazeux et d’ondes élastiques dans le solide
[F24] [C73]. L’importance de la conservativité dans les modeles fluides-particules a
également été mise en évidence en simulant la synthese de particules de dioxyde de ti-
tane TiOq dans les flammes [F31]. La combustion de gouttes d’aluminium a également
été simulée numériquement des chimies gazeuse et hétérogene complexes [C93].

Les jets des moteurs fusées génerent des plasmas dans l'atmosphere et la haute
atmosphere. Nous nous sommes intéressés a la modélisation et la simulation numérique
de ces plasmas. On a utilisé a cette fin un modele de diffusion ambipolaire et une chimie
complexe d’ionisation par des sels de potassium, de sodium et de chlore. Les schémas
numériques et les matrices jacobiennes ont du étre adaptés pour garantir la contrainte
de conservation de la charge électrique [F25]. Nous avons également étudié 'impact du
transport d’especes ionisées dans un réacteur pour le dépot de silicium [P18].

Lors d’une crise majeure dans un réacteur nucléaire, de I’hydrogene est produit et
stocké dans la cuve de confinement. Afin d’empécher cet hydrogene de s’enflammer,
voire de détonner, des recombineurs catalytiques passifs sont installés dans les cuves.
Ces recombineurs transforment ’hydrogene en vapeur d’eau a température ambiante
grace a des réactions surfaciques catalysées par le platine et le palladium. Un modele
bidimensionnel avec une chimie complexe en phase gazeuse et en phase hétérogene a
été utilisé pour étudier I'effet d’appauvrissement en oxygene sur le fonctionnement des
recombineurs et les comparaisons expérimentales sont tres satisfaisantes [F27].

Scholarpedia est une encyclopédie du type Wikipedia mais dont les articles sont
écrits par des spécialistes et signés. Les articles doivent étre concis et donner les
références les plus importantes aux lecteurs voulant approfondir le sujet. A I'invitation
de Scholarpedia j’ai rédigé un article sur la modélisation des mélanges fluides qui a déja
été visualisé plus de 50000 fois [F26]. Ces travaux sur les mélanges gazeux et le trans-
port multi-espece issus de la théorie cinétique ont également fait 'objet de conférences
[A28] [CI40] [CI43] [C82] [C85].
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Stabilité Asymptotique des Plasmas Ambipolaires, 36° Congres National d’Analyse Numéri-
que, Obernai, Mai 2004, (avec Benjamin Graille).

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

Multicomponent Transport, XIII International Conference on Waves and Stability in Con-
tinuous 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 Fors-
chunginstitut Oberwolfach, Oberwolfach, Novembre 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, 18t European Conference
for Aerospace Science, Moscou, Juillet 2006, (avec Yves Fabignon, Jean-Frangois Trubert,
Vincent Borie, Alain Bizot, et Nicolas Meynet).

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

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*" STAM Interna-
tional 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, 3274 International Symposium on Combustion, Montreal, Aott
2008, (avec Seth Dworkin et Mitchell Smooke).

Numerical Simulation of Supercritical Reacting Flow Using a Cubic Equation of State, ‘“Work-

in-Progress Poster’, 3274 International Symposium on Combustion, Montreal, Aotut 2008,
(avec Lionel Matuszewski, F. Dupoirieux, M. Habiballah et L. Vingert).
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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, 15t Meeting, ESA Working group

on Kinetic Theory for Hypersonic Flows, Institut Henri Poincaré, 15-16 Octobre 2009.

Transport-property computational methods and the importance of bulk viscosity, AeroTher-
modynamics Days at VKI, Von Karman Institute, 3-4 Novembre, 2009.

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

Multicomponent Transport in Reactive Polyatomic Gas Mixtures, 27" Conference on Rar-
efied Gas Dynamics, Asilomar, Pacific Grove, Californie, 11-15 Juillet, 2010.

Application of Continuation Techniques to Pressure and Initial Temperature Sensitivity Co-

efficients in Ammonium Perchlorate Flames, 46t ATAA /ASME Joint Propulsion Conference
& Exhibit, Nashville, Tennessee, 25-28 Juillet, 2010, (avec Shihab Rahman et Vincent Borie)

Internal Temperature Relaxation in the Navier-Stokes Regime, 3rd Meeting, ESA Working
group on Kinetic Theory for Hypersonic Flows, Milan, 3-4 février 2011.

Numerical simulation of unsteady ammonium perchlorate planar flames with complex inter-
face chemical kinetics, 13th International Conference on Numerical Combustion, 27-29 avril
2011, Corfou, (avec Shihab Rahman)

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

Relaxation of Rotational-Vibrational Energy and Volume Viscosities in H/Hy Mixtures, 2gth
Conference on Rarefied Gas Dynamics, Zaragoza, Espagne, Juillet 2012, (avec Domenico
Bruno et Fabrizio Esposito).

Modélisation et Simulation Numérique de Fluides Nonidéaux Réactifs, 41° Congres National
d’Analyse Numérique, Super Besse, Mai 2012, (avec Lionel Matuszewski).

Fluides Supercritiques Multi-espéces Réactifs, Rencontres Dysco, Allevard les Bains, Janvier
2013.

Nonideal Diffusion in Supercritical Flow, 14th International Conference on Numerical Com-
bustion, 8-10 avril 2013, San Antonio, (avec Pierre Gaillard et Lionel Matuszewski)

Kinetic Models and Partial Differential Equations Modeling Reactive Mixtures, Second meet-
ing on particle systems and PDE’s, University of Minho, Braga Portugal, Décembre 2013.

Entropy and Stefan-Maxwell Equations, Maxwell-Stefan meets Navier-Stokes Meeting, Halle
University, 31 mars—2 avril 2014.

Supercritical Reactive Fluids, Zou Pei Yuan Center for Applied Mathematics, Tsinghua Uni-
versity, Mai 2014.

Multicomponent Transport in Laminar Flames, International Symposium on Combustion,
San Francisco, 3-8 Aout 2014.

Volume Viscosity and Internal Energy Relaxation, Workshop ModTerCom, Porquerolles, 6-7
Septembre 2014.

Relaxation of Quantum State Population in He/H2 Mixtures, 29t Conference on Rarefied
Gas Dynamics, Xian, Chine, Juillet 2014, (avec Domenico Bruno et Fabrizio Esposito).

Multicomponent Transport in Laminar Flames, Laminar Burning Velocity 2015, LBV2015,
Coria, Rouen, Mars 2015.
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Diffuse interface methods for diffusion flame from subcritical to supercritical pressure, 15th
International Conference on Numerical Combustion, 19-22 avril 2015, Avignon, (avec Pierre
Gaillard et Lionel Matuszewski)

Multicomponent Reactive Flows with Fast Chemistry, Mathflows 2015, Porquerolles, Septem-
bre 2015.

A Kinetic Model of Adsorption on Solid Surfaces, 30" Conference on Rarefied Gas Dynamics,
Victoria Island, Canada, Juillet 2016, (avec Kazuo Aoki et Masanari Hattori).

Hybrid Kinetic/Fluid Modeling of Silicon Nanoparticles Dynamics in Silane Plasma Dis-

charges, 30*" Conference on Rarefied Gas Dynamics, Victoria Island, Canada, Juillet 2016,
(avec J.-M. Orlac’h, V. Giovangigli, T. Novikova and P. Roca i Cabarrocas).

Diftuse interface models : A comparison, 16th International Conference on Numerical Com-
bustion, 3-5 avril 2017, Orlando, USA, (avec Pierre Gaillard et Lionel Matuszewski)

Computation study of Al droplet combustion in different atmospheres, EUCASS 2017 Con-
ference, 3—6 Juillet 2017, Milan, Italie, (avec Mathieu Muller et Dmitry Davidenko)

A kinetic model of reactive crystal surfaces, 315" Conference on Rarefied Gas Dynamics,
Glasgow, Juillet 2018, (avec Kazuo Aoki).

Computational study of aluminum droplet combustion using a 1d unsteady approach, 17th
International Conference on Numerical Combustion, Aachen, 6-8 mai 2019, (avec Mathieu
Muller et Dmitry Davidenko).

Supercritical fluid thermodynamics, diffuse interfaces and transcritical flames, Second Work-
shop on Compressible Multiphase Flows, IRMA, Université de Strasbourg, 27-29 mai 2019.

Relaxation of internal energy and volume viscosity, Mathematics conference between Zhejiang
University and Top Institutions in Paris, HangZhou, Zhejiang University, 25-28 septembre
2019.

A Kinetic Derivation of Cahn-Hilliard Fluid Equations, 3274 Conference on Rarefied Gas
Dynamics, Seoul Juillet 2022.

Relaxation of Internal Energy Processes and Bulk Viscosities in Fluids, 3274 Conference on
Rarefied Gas Dynamics, Seoul Juillet 2022, (avec Domenico Bruno).

Kinetic Theory of Reactive Gas Flows and their Applications, 4th European Conference on
Nonequilibrium Gas Flows, NEGF23 TU Eindhoven Mars 2023.

Internal Energy Relaxation Processes and Bulk Viscosity Coefficients. Workshop on discrete
kinetic methods for combustion simulation: Fundamentals and Practice, European Combus-
tion Meeting (ECM), Avril 2023.

Asymptotic Stability for a Multicomponent Reactive Flow Diffuse Interface Model, Work-
shop on ”Energetic methods for multi-component reactive systems and mixtures: Modelling,
stability, and asymptotic analysis”, WIAS Berlin Septembre 2023.

Mathematical modeling of multicomponent reactive flows from the kinetic theory, EMS School
on ”Mathematical Aspects of Fluid Flows” Kécov, Mai 2024.

From Kinetic Theory to Hyperbolic-Parabolic Fluid Systems of Equations, Harold Grad Con-
ference, 33" Rarefied Gas Dynamics International Symposium, Gottingen, Juillet 2024.

High Pressure Multicomponent Flows, EMS-TAG Mixtures : Modeling, Analysis and Com-
puting, Kickoff Meeting, Praha, Février 2025.

Un Modeéle d’Interaction Solide-Gaz, SMAT 2025, Congres de Mathématiques Appliquées et
Industrielles, Carcans-Maubuisson, Juin 2025.
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[0105] Asymptotic Stability of Equilibrium States for Cohesive Fluids International Workshop on
Recent Advances in Nonlinear PDEs, Nanjing University of Aeronautics and Astronautics,
Novembre 2025, (avec Kazuo Aoki, Francois Golse et Shingo Kosuge).

3.9 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.
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4.

AUTRES ACTIVITES

4.1 ENSEIGNEMENT

4.1.1 Theses

Co-Encadrement & 30% d’un doctorant & I’Ecole Centrale de Paris, Bruno Laboudigue,
en collaboration avec Sébastien Candel, en 1986-1988. La these a porté sur le calcul de la
couche limite réactive autour du nez d’Hermes. La these a été soutenue le 3 décembre 1990
et Bruno Laboudigue a été engagé dans le Centre de Recherche de Pechiney a Voreppe.

Encadrement & 100% d’un doctorant de I'Ecole Polytechnique. Alexandre Ern, a effectué
une these sur les algorithmes d’évaluation des propriétés de transport des mélanges gazeux
polyatomiques. La these a été soutenue le 27 avril 1994 et Alexandre Ern est parti travailler
dans le Laboratoire CERMICS des Ponts et Chaussées.

Encadrement & 100% d’un doctorant de ’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 a 30% d’une doctorante MESR /Industrie en collaboration avec Courbet,
Ingénieur & TONERA. Gersendre Selva a effectué une theése sur la résolution par itérations
des grands systemes linéaires. Cette these a été soutenue le 16 décembre 1998 et Gersendre
Selva est parti travailler chez Total.

Co-Encadrement & 20% d’un doctorant Cifre en collaboration avec Francois Jouve et Jean
Claude Nédélec. Monsieur Binh Tran a travaillé sur la résolution des équations de Saint-
Venant avec frontieres libres, avec pour application le verre fondu. Monsieur Tran travaille
dans la société Saint-Gobain, ot il dirige une équipe de recherche. Il n’a malheureusement
jamais fini la rédaction de son mémoire de thése mais un article a été publié.

Encadrement & 90% d’un doctorant MESR/ONERA /Industrie avec Sébastien Candel,

Professeur & '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 a 10% d’un doctorant MESR/Industrie en collaboration avec Courbet,
Ingénieur a 'ONERA. Nikos Leterrier a effectué une these sur les schémas de discré-
tisation des flux dissipatifs par la méthode des volumes finis. Cette these a été soutenue
le 28 février 2003 et Nikos Leterrier est parti travailler au CEA.

Encadrement & 100% d’un doctorant de I'Ecole Normale Supérieure de Cachan. Benjamin
Graille a effectué une these sur la modélisation des plasmas froids et les équations aux
dérivées partielles correspondantes. 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 & 40% d’un doctorant MESR/CNES en collaboration avec Yves Fabignon,
Ingénieur a 'TONERA. Nicolas Meynet a travaillé 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.

Encadrement a 20% d’un doctorant MESR/CNES en collaboration avec Yves Fabignon,
Ingénieur & FONERA. Thomas Fontfreyde a effectué une these sur la modélisation des
brouillards de gouttelettes dans les écoulements turbulents. La these s’est bien déroulée et
le manuscrit est fini & 85% mais Monsieur Fontfreyde travaille maintenant dans I'ingénierie
pétroliere et n’a jamais fini la rédaction.
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Encadrement & 70% d’un doctorant DGA avec Monsieur Francis Dupoirieux, Ingénieur &
PONERA. Lionel Matuszewski, polytechnicien, a effectué une thése sur la modélisation
de la combustion des fluides supercritiques. La these a été soutenue le 11 mars 2011 et
Monsieur Lionel Matuszewski a été engagé comme Ingénieur de Recherche & 'TONERA.

Encadrement &4 50% d’un doctorant DGA en collaboration avec Yves Fabignon, Ingénieur &
I’ONERA. Shihab Rahman a travaillé sur la modélisation instationnaire de la combustion
des propulseurs d’Ariane. La these a été soutenue le 14 mai 2012 et Monsieur Shihab
Rahman a été engagé comme Ingénieur de Recherche a 'INERIS.

Encadrement & 80% d’un doctorant ONERA en collaboration avec Yves Mauriot, Ingé-
nieur & 'ONERA. Pierre Gaillard, polytechnicien, a préparé une these sur la modélisation
de la combustion des fluides supercritiques. La these a été soutenue le 18 décembre 2015
et Pierre Gaillard est parti travailler chez MBDA.

Co-encadrement & 50% dun doctorant de 'Ecole Polytechnique en collaboration avec
Pere Roca, directeur du laboratoire PICM. Jean-Maxime Orlac’h, polytechnicien, a tra-
vaillé sur les réacteurs a plasmas pour le dépot de silicium et la fabrication de cellules
photovoltaiques. La these a été soutenue le 2 mai 2017.

Encadrement & 20% d’un doctorant DGA en collaboration avec Dmitry Davidenko, Ingé-
nieur & 'ONERA. Mathieu Muller, ancien éleve de I’Ecole Centrale de Lyon, a effectué
une these sur la combustion de gouttes d’Aluminium dans les propulseurs d’Ariane. La
these a été soutenue le 10 décembre 2019.

Encadrement & 50% d’un doctorant financé grace au projet ANR INSIDE en collaboration
avec Monsieur Guillaume Ribert Maitre de Conférences a 'INSA de Rouen. Yoann Le
Calvez, ancien éleve de I’Ecole Centrale de Nantes, a préparé une these sur la modélisation
mathématique, la simulation numérique et ’analyse mathématique des équations des in-
terfaces diffuses. La these a commencé le ler octobre 2020 puis réalisée a Rouen avec
Guillaume Ribert pendant I’année 2022—-2023.

4.1.2 Stages divers

Encadrement de deux éleves effectuant leur stage de troisieme année d’étude a 1’Ecole
Centrale de Paris en 1984-1985. Stage sur la Simulation Numérique des Couches Limites
Réactives.

Encadrement de deux éleves effectuant leur stage de troisieme année d’étude a 1’Ecole
Polytechnique en 1989. Stage sur la sensibilité de délais d’auto-inflammation par rapport
aux especes réactives mises en jeux, en collaboration avec Pierre-Arnaud Raviart.

Encadrement d’un stagiaire du DEA d’Analyse Numérique, commun a 1’Ecole Polytech-
nique et & I'Université Paris 6, en 1989. Alexandre Ern a travaillé sur la simulation
numérique de la combustion.

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

Encadrement d’un stagiaire du DEA d’Analyse Numérique, commun a 1’Ecole Polytech-
nique et a I’'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 d’un éleve effectuant son stage de troisieme année d’étude a 1’Ecole Poly-
technique en 1995. Stage sur la modélisation d’un leurre infra-rouge avec des calculs de
flammes.

44



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 plasmas froids a hautes
densités et sur 'analyse des équations aux dérivées partielles correspondantes.

Encadrement d’un éleve effectuant un stage de premiére année a I’Ecole Polytechnique en
2002. Stage sur la modélisation des systémes 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 d’un éleve effectuant son stage de MASTER 2 “Mathématiques et Applica-
tions” parcours “Analyse Numérique et équations aux Dérivées Partielles” de I’Université
Paris 6, I’Ecole Polytechnique, et I’Ecole Normale Supérieure, pour I'année universi-
taire 2011-2012, en collaboration avec Laurent Boudin, Bérénice Grec et Francesco Sal-
varini. Monsieur Colin Chambeyron a travaillé sur I’Analyse Numérique des équations de
Maxwell-Stefan.

Encadrement & 100% d’une étudiante effectuant son stage de MASTER 2 du parcours
“Analyse Modélisation et Simulation” de I’Université Paris-Saclay pour ’année universi-
taire 2017-2018. Madame Cynthia Tayeh travaille sur la modélisation mathématique des
parois réactives.

Encadrement & 50% d’un stagiaire du Master 2 ‘Mathématiques de la Modélisation’ de
Sorbonne Université au printemps en 2020 en collaboration avec Flore Nabet du CMAP.
Yoann Le Calvez, ancien éleve de I’Ecole Centrale de Nantes, a effectué un stage sur la
thermodynamique des mélanges non idéaux et la symétrisation des équations des interfaces
diffuses.

4.1.3 Cours de DEA/MASTER

Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I’Université Paris 6, I'Ecole Polytechnique, et

I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 1998-1999. Le cours était intitulé
“Modélisation et Simulation Numérique des Mélanges Gazeux Réactifs”.

Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I'Université Paris 6, I'Ecole Polytechnique, et

I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 1999-2000. Le cours était intitulé
“Modélisation des écoulements réactifs en combustion et en pollution atmosphérique”.

Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I’Université Paris 6, I'Ecole Polytechnique, et

I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 2000-2001. Le cours était intitulé
“Modélisation des écoulements réactifs”.

Cours dans le DEA “Analyse Numérique” de I’Université Paris 6, I'Ecole Polytechnique, et

I’Ecole Normale Supérieure, pour 'année universitaire 2001-2002. Le cours était intitulé
“Modélisation des écoulements réactifs”.

Cours en deuxieme année du MASTER de Sciences et Technologies, Mention “Mathéma-
tiques et Applications”, Spécialité “Mathématiques de la Modélisation” de 1’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 écoulements Réactifs”.
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4.1.4 Cours divers

Conférencier invité a 1'Université YALE, mars 1987, New Haven USA. Titre de la confé-
rence : Adaptive Continuation Algorithms.

Conférencier invité a I'Ecole de Printemps de Combustion 1987 a I'lle d’Oléron. Titre de
la conférence : Calculs de Flammes et Effets d’étirements.

Conférencier invité a I'Ecole de Printemps de Mécanique des Fluides Numérique 1989 a
Aussois. Titre de la conférence : Calcul des écoulements Réactifs avec Chimie Complexe.

Conférencier invité & '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. Titre de la conférence : Simula-
tion Numérique de la Combustion.

Participation a un cours de formation continue du College de I’Ecole Polytechnique sur
“La combustion et sa Modélisation” organisé par Sebastien Candel les 2325 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’épitaxie.

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 Com-
bustion 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 Stock-
age des Déchets Nucléaires’. Cours sur la ‘Modélisation Détaillée des Flammes’ Labora-
toire 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 Algorithms”,
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’été SFT-CNRS sur la “Modélisation Numérique des écou-
lements Multi-phasiques et Réactifs” organisée par Richard Saurel de 'TUSTI de Marseille
les 23-29 Juin 2002 & 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 2023
Mai 2003 a Palaiseau. Cours sur la Modélisation Détaillée des Flammes Laminaires.
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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.

Cours sur les liens entre les modeles cinétiques et les équations aux dérivées partielles
modélisant les mélanges gazeux. University of Minho, Braga Portugal, Décembre 2013.

Conférencier invité a la XL Summer School on Mathematical Physics, Cours sur ‘Kinetic
Theory of Reactive Gas Mixtures’ Ravello, Italie, Septembre 2015.

Conférencier invité a la ’Ecole de Combustion 2016, Cours sur le transport multi-espece
dans les flammes, Ile d’Oléron, Juin 2016.

Cours sur "Mathematical modeling of multicomponent reactive flows from the kinetic
theory”, European Mathematical Society, EMS School on ”Mathematical Aspects of Fluid
Flows” Kéacov, Mai 2024.

4.2 VALORISATION

Contrat avec I’association pour I’étude des problemes avancés (AEPA) et la Direction 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 Con-
struction de Moteurs d’Aviation (SNECMA) en 1985-1987 par le laboratoire EM2C du
CNRS et de ’ECP.

Participation aux travaux contractuels faits pour la société Dassault en 1987-1991 par le
laboratoire EM2C du CNRS et de 'ECP 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 ’'ECP portant
sur la simulation des mélanges gazeux réactifs.

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

Contrat avec la société EIf Aquitaine. Etude de la vectorisation des codes d’écriture
automatique CHEMKIN et calcul de flammes de butane (1990).

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).

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

Travaux pour la société CETH présente sur le campus de I’Ecole Polytechnique. Faisabilité
d’une étude d’un réacteur de réformage d’hydrocarbures (2002).
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Conseiller Scientifique & 'ONERA de Mai 1989 & Novembre 2016, un jour par semaine.
Travaux divers sur les limites d’extinction des flammes par inhibition, la simplification
des schémas réactionnels, la simulation des flammes diphasiques a cinétique chimique
complexe, le calcul de I’évolution de particules fluides dans un écoulement turbulent,
la simulation des flammes de Perchlorate d’Ammonium dans le moteur d’Ariane, les
modeles Eulériens de brouillards de gouttelettes, la simulation des flammes de Proper-
gols, la modélisation des fluides supercritiques, les instabilités thermodynamiques, les
flammes transcritiques planes et étirées, les plasmas ambipolaires, la diffusion nonidéale,
les flammes transcritiques turbulentes, les multi-fluides, les modeles de gaz raréfiés et les
interfaces diffuses.

4.3 ANIMATION DE LA RECHERCHE

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

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

Responsable de ’équipe “Ecoulements Diphasiques et Combustion” du Centre de
Mathematiques Appliquées jusqu’en mars 2002.
Membre du Comité éditorial de la revue ‘La Recherche Aérospatiale’ de juin 1994

a janvier 1997, date a laquelle cette revue s’est transformée.

Membre du Comité éditorial de la revue ‘Combustion Theory and Modeling’ de
Mars 1997 a décembre 2019.

Editeur en chef du Journal de 'Ecole Polytechnique—Mathématiques, de Sep-
tembre 2013 a septembre 2018.

Membre du Conseil Scientifique de la Maison de la Simulation depuis 2011.
Membre du Conseil Scientifique de la Fondation Mathématique Jacques Hadamard
de 2011 a 2015.

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

Colloquium Co-Chair pour la thématique ‘Laminar Flames’, 36th International
Symposium on Combustion.

Membre du ‘Steering Committee’ du Congres STAM sur la Combustion Numérique
depuis 1996 a 2019.

Membre du ‘International Advisory Committee’ du Congres Rarefied Gas Dynam-
ics depuis juillet 2016.
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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 la Commission de Recrutement de Mathématiques Appliquées de 1’éco-
le Polytechnique jusqu’en juin 2006.

Membre du Comité d’évaluation de I'Institut Non Linéaire de Nice, les 16-17 jan-
vier 2003, et membre du Comité d’évaluation du Laboratoire de Mathématiques
Appliquées de Pau, les 1 et 2 décembre 2005.

Président du Comité d’évaluation du Laboratoire de Mathématiques, Université
Blaise Pascal Clermont-Ferrand II, les 20 et 21 décembre 2006, et président du
Comité d’évaluation du Laboratoire de Mathématiques, Université de Savoie, le 4
février 2010.

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

Membre du Comité d’évaluation pour les Programmes Blancs de 1’Agence Na-
tionale de la Recherche, Commission ‘Sciences pour 1'Ingénieur’ CSD2 en 2008 et
2009 et de la commission ‘Sciences pour I'Ingénieur’ SIMI9 en 2010.

Membre du Comité d’attribution de la Prime d’Excellence Scientifique pour les
Mathématiques a I’Université de Versailles Saint-Quentin de 2010 a 2012.

Président du Comité d’attribution du Prix Blaise Pascal en 2012 et membre de ce
Comité en 2013.

Membre de la Commission des Theses Mathématiques et Informatiques de I’Ecole
Doctorale de I’Ecole Polytechnique de septembre 2004 & décembre 2012 et président
de cette commission d’octobre 2012 a décembre 2015.

Directeur Adjoint de I’Ecole Doctorale Mathématique Hadamard, Représentant de
I’Ecole Polytechnique, jusqu’au mois de septembre 2015.

Directeur Adjoint de la FMJH, chargé du Labex LMH, de septembre 2015 a
septembre 2019. Les cinqg programmes du Labex sont I’Ecole Doctorale Hadamard
et les mathématiques a l'interface avec les sciences du vivant, 'ingénierie, la
physique théorique et les sciences de l'information et le LMH a regroupé treize
laboratoires et environ cing cents permanents.
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