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Résumé :

L'ammoniac peut faire partie de la conversation sur la décarbonation de la production d'énergie. Il est plus facile a
manipuler et constitue I'un des produits chimiques les plus largement produits dans le monde, bénéficiant de
décennies de connaissances industrielles accumulées, ce qui en fait une option attrayante. La combustion de NH3
présente ses propres obstacles, tels que un faible taux de combustion, de faibles limites d'inflammabilité et de
mauvaises performances des modeles cinétiques détaillés. Le NH3 participe également au rayonnement, conduisant
ainsi a un transfert de chaleur radiatif entre les gaz frais et la vapeur d'eau chaude. Par conséquent, cela doit
également étre pris en compte dans les modeéles numériques. L'approximation optiguement mince
conventionnellement utilisée n'est pas valide et nécessite une meilleure modélisation du rayonnement. Les flammes
sphériques en expansion (SEF) sont une plateforme robuste pour étudier la dynamique des flammes de la pression sub-
atmosphérique aux hautes pressions (50 atm), a la fois expérimentalement et numériquement. Les différents
dispositifs expérimentaux, avec une référence particuliére aux SEF, sont décrits dans le chapitre 2. Les SEF fournissent
la vitesse de flamme des gaz brilés (S_b), la longueur de Markstein (L_b), et la vitesse de combustion laminaire
extrapolée S_I, une propriété fondamentale du combustible dans les états thermo-physiques prescrits. Le, L_b contréle
la dissipation et I'amplification des perturbations dans une flamme, contrélant ainsi le régime de fonctionnement des
chambres de combustion. A cette fin, diverses bases de données spectrales avec des résolutions allant de la bande
étroite aux modeles de spectre complet, tels que WSGG et RC-FSK, ont été développées dans le chapitre 3. Les modeles
spectraux ont été testés dans un cas découplé pour un ensemble de pressions et de configurations de flamme par
rapport au modele détaillé ligne par ligne (LBL). Une attention particuliére a été accordée a la capture de la
réabsorption du rayonnement thermique émis dans les gaz frais. Le SNBCK25, un modele a large bande avec une
résolution variable a travers le spectre, a été sélectionné en raison de la précision du modele et du colt
computationnel. Les modéles spectraux développés ont été résolus avec la méthode des ordonnées discrétes (DOM)
ainsi qu'avec SNBCK25 pour les flammes SEF et les flammes planes se propageant librement dans le solveur open-
source, FlameMaster. Les flammes SEF isobares, isochores, et planes ont été simulées pour un ensemble de conditions
et de rapports d'équivalence sont décrits dans le chapitre 4. Dans les stades initiaux de la propagation de la flamme,
DOM/SNBCK25 étaient proches du modeéle OTM, et a mesure que la flamme se dilatait, les effets de la réabsorption
devenaient cruciaux. le comportement non monotone du L_b a été attribué au nombre de Zeldovich qui a été observé
pour les flammes pauvres et stoechiométriques. La réabsorption accélere la transition du comportement non
monotone. De plus, l'incapacité d'OTM a capturer la dynamique de la flamme a été notée dans plusieurs cas, avec une



référence particuliére aux flammes riches NH3-air a haute pression. Les effets de la teneur molaire en NH3 sur
DOM/SNBCK25 ont été évalués par rapport aux modéles adiabatiques (ADI), mettant en évidence le réle direct des
pressions partielles de NH3 sur les processus radiatifs. Enfin, le flux de combustion massique des flammes NH3-air a
phi=1.0 a été calculé pour mettre en évidence I'augmentation du taux de combustion massique avec la pression. Bien
que le S_| diminue avec la pression, ceci est particulierement intéressant car le glissement de NO et de NH3 diminue
avec la pression, ce dernier étant critique dans les flammes riches en NH3.



