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Les fluides halogénés ont des applications diverses dans
I'industrie. Parmi eux, les fluides frigorigenes R32 et le HFO-
1234yf sont actuellement utilisés comme alternatives aux CFC
(chlorofluorocarbures) dans un objectif de réduction de leur
impact sur la couche d'‘ozone et sur le réchauffement
climatique. On citera également les gaz inhibiteurs utilisés dans
les systemes de protection automatique contre I'incendie (HFC-
23, FK-5-1-12...).

La présence d'halogénes comme le fluor dans la structure
moléculaire des fluides halogénés contribue a la formation de
composeés toxiques tels que le fluorure d’hydrogene (HF) et le
fluorure de carbonyle (COF.) lors de leur combustion.
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Ceci a été observé dans une étude expérimentale réalisée a I'lneris en calorimétrie FPA'. Cette
étude a notamment mis en évidence une possible influence du rapport H/F dans la structure
moléculaire et de certaines conditions expérimentales sur la composition des produits de
combustion.

En complément des méthodes de caractérisation expérimentale, I'Ineris utilise des méthodes
de chimie quantique (théorie de la fonctionnelle de la densité, DFT) pour caractériser les
mécanismes chimiques mis en jeu dans la décomposition et la réactivité des substances??. Ces
méthodes permettent d’identifier les chemins réactionnels, de caractériser les énergies
développées par les réactions mises en jeu (énergie de réaction et d’activation) et d’identifier
les intermédiaires et produits formés au cours de ces réactions.

L'objectif de ce stage sera donc d’approfondir les connaissances expérimentales obtenues en
calorimétrie FPA en s’intéressant de maniére plus détaillée aux mécanismes chimiques mis en
jeu dans la combustion de certains hydrocarbures halogénés.
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Dans un premier temps, une analyse bibliographique sera menée afin de mettre en évidence
la littérature disponible sur les mécanismes de décomposition et de combustion de produits
halogénés. Dans un second temps, la décomposition de quelques substances halogénées
(parmi celles déja caractérisées expérimentalement) sera étudiée afin d’identifier les
mécanismes réactionnels clés mis en jeu dans la combustion de ces substances et de
comprendre l'influence de leur structure moléculaire sur les concentrations en espéces
toxiques observées lors des essais. La stabilité des produits formés (en particulier le COF.) sera
également étudiée afin d'évaluer leur durée de vie lors de leur dispersion atmosphérique post-
combustion.
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