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RESUME

An de simuler la dispersion atmospherique de polluants (scalaires passifsou particules) et de
predire les pics de pollution et les interactions ertre particules (collisions, coalescenceet fragmerta-
tion, ...), nous avons choisi d'utiliser une simulation des grandes echelles. Cette demarce est par-
ticulieremen interessate pour simuler la dispersion, les reactions chimiques, les interactions ertre
particules et le melangeturbulent, parce qu'elle permet la prise en compte de I'ewolution separee des
grandesedellesne participant pas necessairemena une dynamique modelisable simplemernt.

Cependart, de nombreux processusphysico-chimiques ont lieu a une ecelle beaucoup plus pe-
tite que I'edhelle minimale resoluepar la simulation des grandesedelles. Il est donc necessairede
modeliser le comportement sous-mailledu scalaire passif et des particules transportees.Pour ceci, la
simulation desgrandesedellesest couplee avec une equation stochastique de Langevin . Le modele
stochastique est reformule en terme de grandeurs Itr eeset il est exprime uniquemert en fonction des
grandeurs obtenues par la simulation des grandesedelles. Ce couplageest applique a la simulation
de la dispersion d'un panade de scalaire passifissu d'une sourceelewee. L'ensenble est confronte a
I'experiencede Fackrell & Robins (1982).

L' equation de mouvemert d'une sphere rigide dans un ecoulemen turbulent est introduite. Des
particules solides et des gouttelettes sort suivies. Dans I'equation de transport des particules par
un ecoulemen non uniforme, la vitesse du uide a la position de la particule est donnee par une
partie grande echelle et une partie sous-maille.La vitesse sous-maille des particules est determinee
par analogie avec le modele stochastique de sous-maille pour le scalaire passif. La modi cation de
I'ecoulemen par la presencedes particules ainsi que les collisions interparticulaires sort prises en
compte. L'ensenble est confronte aux experiencesde laboratoire de Nalp anis et al. (1993) et de
Taniere et al. (1997) relativesau transport de particules de sableet a I'erosioneolienne.

Un modele probabiliste de coalescenceet de fragmentation, inspire du modele stochastique de
fragmentation de Apte et al. (2003), est developpe. On consicere le phenomene de coalescenceet
fragmentation sousl'hypothesede symetrie d'edelle, initialement proposeepar Kolmogor ov (1941).
Dans cesconditions, I'ewvolution de la distribution de taille des gouttelettes satisfait une equation de
Fokker-Planck . A chaguepasdetemps, la distribution detaille desgouttelettes au seinde la maille
estdonneepar la solution de cette equation. Les parametresdu modele sort calculesde manierelocale
et instantanee,en fonction de la dynamique desgouttelettes. Au seinde chaquemaille, la consenation
dela masseestappliquee.Le modeleestdeveloppe pour uneturbulence homogeneisotrope et confronte
aux resultats de Ho & Sommerfeld (2002) pour le seul casde la coalescencea ceux de Apte et
al. (2003) pour la fragmertation et a ceux de Lasheras et al. (1998) pour un cas mixte. Une fois
la validation terminee, le modele est introduit dans la simulation des grandesedielles et I'ensenble
est applique a la dispersion d'un panadce de gouttelettes. Les resultats sort compares aux pro Is
experimentaux relatifs a un scalaire passif. Il est en e et dicile d'obtenir des donneescompletes,
relativesau transport atmospherique de gouttelettes.

A n de mieux comprendre les mecanismesde transport des particules solidesou liquides dans un
ecoulemenm de coudhe limite, I'evolution d'un ensenble de particules qui initialement sort distribu ees
uniformemen dansl' ecoulemem, estetudiee.Ce castest simple represerte une premiereapproche dans
la comprehensiondes phenomenesayant lieu a l'interieur desvents de sable ou lorsque un brouillard
seleve sousles e ets du vent. La taille et la periodicite deszonesde concerration et sedimertation
preferertielle sort repertoriees.Cesregionsde forte conceriration represertent un interét majeur pour
I'etude de la pollution, car elles peuvert &tre a l'origine des pics de pollution dans une atmosphere
peu polluee par ailleurs.






ABSTRA CT

In order to study atmospheric pollution and the dispersion of industrial stack emissions,a large
eddy simulation with the dynamic Smagorinsky-Germanasubgrid-scalemodel is coupledwith Lagran-
gian tracking of uid particles cortaining scalar, solid particles and droplets.

The movemert of uid particles at a subgrid level is given by a three-dimensionalLangevin model.
The stochastic model is written in terms of subgrid-scalestatistics at a meshlevel. By introducing a
di usion model, the coupling betweenthe large-eddy simulation and the modi ed three-dimensional
Langevin model is applied to passiwe scalar dispersion. The results are validated by comparisonwith
the wind-tunnel experiments of Fackrell & Robins (1982).

The equation of motion of a small rigid spherein a turbulent ow is introduced. Solid particles
and droplets are tracked in a Lagrangian way. The velocity of solid particles and droplets is considered
to have a large scalecomponert (directly computed by the large-eddy simulation) and a subgrid scale
part. Becauseof inertia and gravity e ects, solid particles and droplets, deviate from the trajectories
of the surrounding uid particles. Therefore,a modi ed Lagrangian correlation timescaleis introduced
into the Langevin model previously developed for the subgrid velocity of uid particles. Two-way
coupling and collisions are taken into accourt. The results of the large-eddy simulation with solid
particles are comparedwith the wind-tunnel experiments of Nalp anis et al. (1993) and of Tani ere
et al. (1997) on sand particles in saltation and in modi ed saltation, respectively.

A model for droplet coalescenceand breakup is implemented which allows to predict droplet
interactions under turbulent o w conditions in the frame of the Euler/Lagrange approac. Coalescence
and breakup are consideredas a stochastic processwith simple scaling symmetry assumption for the
droplet radius, initially proposedby Kolmogor ov (1941). At high-frequency of breakup/coalescence
phenomena,this stochastic processis equivalent to the ewolution of the probability density function
of droplet radii, which is governed by a Fokker-Planck  equation. The parameters of the model
are obtained dynamically by relating them to the local resolwed properties of the dispersed phase
comparedto the main uid. Within ead grid cell, massconsenation is applied. The model is validated
by comparisonwith the agglomerationmodel of Ho & Sommerfeld (2002), the stochastic model for
secondarybreakup of Apte et al. (2003)and the experimental results on secondarybreakupin a coaxial
jet of Lasheras et al. (1998). The large-eddysimulation coupledwith Lagrangian particle tracking and
the model for droplet coalescencand breakup is applied to the study of the atmospheric dispersion of
wet cooling tower plumes. The simulations are donefor di erent droplet sizedistributions and volume
fractions. We focused on the in uence of these parameters on mean conceriration, concerration
variance and mass ux pro les.

In order to gain insight into the transport of solid particles and droplets in a turbulent boundary
layer ow, the ewlution of particles that were initially distributed in an uniform way in the ow,
is analysed. This simple test caserepreserts a rst approac for understanding the phenomenathat
take place within large clouds of pollution, sand storms or when fog disappearsunder the in uence of
a rising wind. The period and the size of regions of preferertial concerration are determined. This
regionsare of particular interest in the study of atmospheric dispersion of particles becausethey can
lead to pollution peaksin an otherwise, not polluted atmosphere.
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Notations

Lettres latines
Symbole Unite De nition
a; ms 2 coe cien t intervenart dansle modelestochastique,a; = +
i (Vi uj)
A kgm?s 2 la constarte de Hamaker , A = 5.0 10 ¥%kgm?s 2
b parametre d'impact
by ms?! coe cien t du terme aleatoire intervenart dansle modelesto-
chastique
B ms 2 terme de ottabilit e dansles equationsde ARPS
® gm 3 uctuation de conceriration
Cs ms 1 vitessedu son de reference
C ms ! vitessede phase
C gm 3 conceriration du scalaire
Co coe cien t de tra’ee
Cp m2s 2K 1! chaleur speci que de l'air seca pression constarte (Cp =
1004m?s 2K 1)
Cs constarte de Smagorinsky dans le modele de sous-maille
Smagorinsky (1963)
Chbag constarte dans le modele de fragmenation de Pilch &
Erdman (1987)
Cdm coe cien t de transfert de quartit e de mouvemert
Cdh coe cien t de transfert de chaleur sensible
C coe cien t de dissipation dans le modele de sous-maille 1.5
tke
Ck coe cien t d'energiecinetique turbulente dans le modele de
sous-maille1:5 tke
Cstrip constarte dans le modele de fragmenation de Pilch &
Erdman (1987)
Cy m?s 2K 1! chaleur specique de l'air sec a volume constart (C, =
718m%s 2K D)
CsL constarte locale et instantanee dans le modele dynamique
de sous-maille,Germano et al. (1991)
Co constarte de Kolmogor ov
Crax gm 3 concerration maximale

15



NOLatons

Symbole Unite De nition
D mes 2 fonction de structure temporelle du champ de vitesse
Dy m diametre du jet de gazdansun jet coaxial
D, m diametre du jet liquide dansun jet coaxial
Dray ms ? terme de dissipation dans la coudhe d'amortissemert de
Rayleigh
der m diametre critique
dinit m diametre initiale de la distribution de gouttelettes
dp m diametre des particules solideset desgouttelettes
ds m diametre de la sourcede scalaire
dsauter m diametre de Sauter donne par I'equation (5.66)
Omax m diametre limite critique dans le modele de coalescenceale
Lasheras et al. (1998)
dt S grand pas de temps dans ARPS
e coe cien t derestitution pour un choc inelastiqueertre deux
particules, e = 0:4
E; kgm?s 2 energiecinetique moyenned'une particule de classei
f(r;t) distribution de taille desgouttelettes
f (Rep) terme de correction du coe cien t de tra'hee
fe s ! frequencede collision
fq coecient de frottement dynamique pour un choc
inelastique avec frottement
fo coe cien t de frottement statique pour un choc inelastique
avec frottement
565 mkgs ? force supplemenaire due aux uctuations de sous-maille,
exerceeesur les particules solidesou sur les gouttelettes dans
le modele de Fuka gat a (2000)
9 ms ! aceeleration de la pesarteur (g1;g2;03) = (0;0;g), avecg =
9:8Ims !
i m3 distribution radiale desparticules dansle modelede collision
de particules de Reade & Collins (2000)
G m 1 ltre physique dans ARPS
hmax m hauteur desbonds pour le sable en saltation
H m hauteur de la coude limite
k m?s 2 energiecinetique turbulente
ky constarte de Von Karaman
K, m2s 1 coe cien t de diusion turbulente du scalaire
K coe cien t d'aplatissemert
Km m2s 1 viscosite turbulente de sous-maille
Kij m3s 1 taux de collision entre les particules de classei et les parti-
culesde classej
K m2s 1 di usivit e turbulente de sous-maille
Ku, coe cien t de melangearti ciel horizontal d'ordre 2
Ku, coe cien t de melangearti ciel horizontal d'ordre 4
Kv, coe cien t de melangearti ciel vertical d'ordre 2
Kv, coe cien t de melangearti ciel vertical d'ordre 4
I m longueur de melangesous-maille
lo m longueur du plat necessairegpour generer une coudie limite



NOLauons
Symbole Unite De nition
Ljj m?s 2 tenseur de Leonard dans le modele dynamique de sous-
maille, Germano et al. (1991)
m rapport de ux demasseertre le jet d'air et le jet d'eau dans
un jet coaxial
m; kg massed'une particule uide
mp kg massed'une particule solide ou d'une gouttelette
Mij m2s 2 tenseurde sous-mailledu ltre test et du champ resoludans
le modeledynamique de sous-maille,Germano et al. (1991)
n; m 3 nombre de particules de classei par unite de volume
Np m 3 nombre de particules par unite de volume
N st frequencede Br unt-V aisal a
Np nombre total de particules dansle domaine d'etude
p Pa pressioninstantanee
pL m 6 g3 densite de probabilit e de presencedans lI'espacedes phases
d'une particule uide
PL, m 3 densite de probabilit e de presenced’'une particule uide
Pi m d.d.p. de la distance entre entre deux gouttes de classei
et | dansle modele de collision de particules de Reade &
Collins  (2000)
PL m 6 g3 densite de probabilite de presencelocale (relative a une
maille) dans 'espacedesphasesd'une particule uide
pr Pa etat de referencepour la pressiondans ARPS
Pcoll probabilit e pour qu'une particule solide ou une gouttelette
rentrent en collision avec une autre particule
P; Kms!? tenseur de sous-maille de ux de temperature potentielle
pour le ltre test et le champ resoludans le modele dyna-
mique de sous-maille,Germano et al. (1991)
Ppi = pressionlimite de cortact, Pp = 5:0 10°P,
Pr nombre de Prandtl
Pr¢ nombre de Prandtl  turbulent
Q() d.d.p. de presencede
r m rayon desgouttelettes
Fstable M rayon critique dansle modele de fragmertation de Reitz &
Diw akar (1987)
Rep nombre de Reynolds relatif assaie a I'ecoulemen autour
d'une particule
Re nombre de Reynolds del' ecoulemem obtenu a partir deu
et
R; Kms!? tenseur de sous-maille de ux de temperature potentielle
pour le ltre test et le champ resoludans le modele dyna-
migue de sous-maille,Germano et al. (1991)
S skewness
Sjj st taux de deformation de I'ecoulemen
Sk m?s 4 terme sourcepour I'energiecinetique turbulente induit par

la presencede particules solides ou de gouttelettes dans
I'ecoulemen

1/



NOLatons

Symbole Unite De nition
Su; ms ? terme sourcepour la vitessemoyenneinduit par la presence
de particules solidesou de gouttelettes dans|' ecoulemen
St nombre de Stokes de ni a partir de I'echelle integrale T,
St nombre de Stokes de ni a partir de I'echelle de Kolmo-
gor ov
teoll S temps caracteristique de collision entre deux gouttes dansle
modele de coalescencale Lasheras et al. (1998)
tstrip S temps caracteristigue dans le modele de fragmenation de
Reitz & Diwakar (1987)
T S constarte de desirtegration d'une gouttelette dansle modele
de fragmentation de Pilch & Erdman (1987)
Ta S edhelle de temps integrale de l'acceleration
Tair S temps caracteristique de I'ecoulemen de la coude dair
entre deux gouttelettes en contact dans le modele de coa-
lescencede Lasheras et al. (1998)
Tme S temps integral eulerien dans un referertiel mobile
Te S temps integral eulerien de la vitesse
Tij m?s 2 tenseur de sous-maillepour le Itre test dansle modele dy-
namique de sous-maille,Germano et al. (1991)
T Kms!? tenseur de sous-maille de ux de temperature potentielle
pour le Itre test dansle modele dynamique de sous-maille,
Germano et al. (1991)
T S edelle de temps integralede la vitesse
Tlf’ S edelle integrale de la particule uide a la position de la
particule solide ou de la gouttelette
u m s vitessede frottement a la surface
tt m s vecteur vitessedu uide
V0! m s vecteurvitessedu uide localemen non perturbe par la par-
ticule solide ou la gouttelette, integre sur le volume
psurf ms ! vecteurvitessedu uide localemen non perturbe par la par-
ticule solide ou la gouttelette, integre sur la surface
threl ms vecteur vitesserelative entre deux gouttelettes
Urel, ms vitesserelative critique entre deux gouttelettes
th m s vecteur vitessede la gouttelette par rapport au uide envi-
ronnant
Ur;j ms ! vitesse de la gouttelette par rapport au uide environnant
dansla direction j
Us ms ! vitesse caracteristique des edelles de sous-maille dans le
modele de Fuka gat a (2000)
Ug ms ! vitessedu gaz dansun jet coaxial
Ue ms 1 vitesse exterieure dans un ecoulemen de couche limite
U ms?! vitessedu liquide dansun jet coaxial
Oy ms?! vent geostrophique (Ug, ; Ug,; Ug,) = (Ug; Vy; 0)
v ms 1! vecteur vitessede la particule uide
¥ ms ! vecteur vitessede la particule solide ou de la gouttelette
Ver ms 1 vitesserelativ e critique dansle modele de coalescencele Ho

& Sommerfeld (2002)



NOLators

Symbole Unite De nition
¥im ms 1 vecteur vitessede chute d'une particule solideou d'une gout-
telette (viim = p8)
Vej ms ! norme de la vitesse des nouvelles particules misesen mou-
vemen par l'impact d'une particule solide
Vimp ms ! norme de la vitessedesparticules solidesou desgouttelettes
avant I'impact au sol
Vreb ms 1 norme de la vitessedesparticules solidesou desgouttelettes
apreslimpact au sol
\% m?3 volume du domaine d'etude
\ ms 1 composarne transversaledu vert geostrophique
Vp m3 volume d'une particule solide ou d'une gouttelette
Vimaille M3 volume d'une maille
Wij ms ! vitesse radiale entre deux particules de classei et j dans
le modele de collision de particules de Reade & Col-
lins (2000)
We nombre de Weber
Wer; nombre de Weber calcule en fonction de la vitesse de la
gouttelette par rapport au uide ervironnant dansla direc-
tion j
We g nombre de Weber calcule en fonction de la vitesserelative
entre deux gouttelettes
Werel, nombre de Weber critique calcule en fonction de la vitesse
relative entre deux gouttelettes
X m coordonnee longitudinale
% m vecteur position de la particule uide
x(m) m vecteur position du certre de la maille ou setrouve la par-
ticule uide
x(Pm) m vecteur position de la particule uide par rapport au cerire
de la maille
Xp m vecteur position d'une particule solide ou d'une gouttelette
X [X] vecteur position de la particule uide dans l'espace des
phases,X = (¥; %)
y coordonneetransversale
Ve distance radiale de la plus petite goutte a l'axe du mou-
vemert relatif des deux gouttes en collision au momen de
l'impact dansle modele de coalescencale Ho & Sommer-
feld (2002)
z m coordonnee verticale
Zo m hauteur de rugosite
Z1 m hauteur de la premiere maille
Zq m hauteur de deplacemen
Zs m hauteur de la source
T m hauteur du sommetdu domaine
Zct m distance de contact dansle modele de coalescencele Ho &
Sommerfeld (2002), z¢t = 40 10 °m
ZRay m hauteur de basede la couche d'absorption de Rayleigh
Z nombre d'Ohnesor ge
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Symbole Unite

De nition

e
imp

reb

Ray
grav

iner t

Zmin
Zmoy

ij k
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rapport de taille erntre la gouttelette avant et apres coales-
cenceou fragmertation

coecient du terme articiel de divergence dans les
equations de quartit e de mouvemert

angle desparticules misesen mouvemert par I'impact d'une
particule solide

angle d'impact au sol des particules solidesou des goutte-
lettes

angle de rebond au sol des particules solidesou desgoutte-
lettes

coecient de sous-maille dans le modele de Fuka-
gata (2000)

coe cien t intervenart dansle modele stochastique
frequence d'amortissemern de la coucthe d'absorption de
Rayleigh

coe cien t de gravite dans le modele stochastique de sous-
maille pour les particules solidesou les gouttelettes

coe cient d'inertie dans le modele stochastique de sous-
maille pour les particules solidesou les gouttelettes

coe cien t de gravite dans le modele stochastique de sous-
maille pour les particules solides ou les gouttelettes, =
2T, =Te dansla direction perpendiculaire a la graviteet =
T =Te dansles autres directions

e cacit e de collision dans le modele de coalescenceale Ho
& Sommerfeld (2002)

coecient de sous-maille dans le modele de Fuka-
gat a (2000)

coe cien t aleatoire intervenart dansle modele stochastique
epaisseurde la coudhe limite turbulente

symbole de Kr eneker (j = 1sii=j et j = 0sinon)
demie-largeurtransversaledu panade
demie-largeurverticale du panade

longueur caracteristique du ltre sous-maille

taille desmailles dansla direction x

taille desmailles dansla direction y

taille desmailles dans la direction z

taille de la plus petite maille a la paroi dansla direction z
taille moyennedesmailles dansla direction z

ecart de la variable a savaleur de reference

symbole de Levi Civit a

dissipation turbulente

bruit blanc gaussienisotrope de moyennenulle et de variance
dt



NOLators

Symbole Unite De nition
K m longueur de Kolmogor ov
D fraction volumique desparticules solidesou desgouttelettes
parametre de gravite
i ms ! coe cien t deterministe dansle modele stochastique
0 latitude
kgm 1s !t viscosite dynamique du uide
m?s ! viscosite cinematique du uide
b s 1 frequencede fragmertation
¢ st frequencede coalescencest fragmertation
L s ! frequencea laquelle une structure turbulente d'echelle de
longueur| estvue par une particule solideou une gouttelette
strip st frequencede fragmentation dansle modelede fragmenrtation
de Reitz & Diw akar (1987)
e cacit e de coalescencedans le modele de coalescenceale
Lasheras et al. (1998)
s parametre de saltation
kgms 2 tension super cielle, pour 'eau = 728kgm s ?
i ms ! uctuation de la i'®™M€ composarte de la vitesse
s ms ! ecart-type de la vitessede la particule solide ou de la gout-
telette dansle modele de Fuka gata (2000)
r K etat de reference pour la temperature potentielle dans
ARPS
s K temperature potentielle calculeeau sol
25 K temperature potentielle calculeeau premier niveauau-dessus
du sol
kg m3 massevolumique du uide
p kg m3 massevolumique des particules solideset desgouttelettes
r kg m3 etat de referencepour la massevolumique du uide dans
ARPS
uoyO autocorrelation spatiale en deux dimensions de la compo-
sarte u de la vitesse
VOO autocorrelation spatiale en deux dimensions de la compo-
sarte v de la vitesse
WOWO autocorrelation spatiale en deux dimensions de la compo-
sarte w de la vitesse
c S dureeerntre deux collisions
f S temps caracteristigue de l'histoire des particules dans le
modele de collision de Zhou et al. (1998)
h S temps caracteristique d'un bond
p s temps de reponsedes particules solideset desgouttelettes
S edelle de temps de Kolmogor ov
i m2s 2 tenseur des cortrain tes sous-maille
i mK s ! tenseurdes ux thermigues de sous-maille
s s ! vecteur vorticite,*=r d
rads ! vitesseangulaire de la Terre (= 7:25 10 ?rads 1)
- rads 1 vecteur rotation de la Terre (T = (V130213 =

( cos; sin; 0)

parametre d'inertie dansle modele de coalescencale Ho &
Sommerfeld (2002)

variable aleatoire compriseertre letl
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ad
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coll
cr
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reb
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Op erateurs et autres

valeur normaliseede la grandeur

grandeur relative a la fragmenation

grandeur relative a la coalescence

grandeur relative a la collision de particules

valeur limite critique de la gradeur

valeur de la grandeur relative a la mise en mouvemert des
grains de sable

grandeur eulerienne
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grandeur relative au gaz
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In tro duction

La pollution genereepar la circulation automobile au coeur de la ville, par lesactivit esindustrielles
a sa peripherie et par le chau age domestique,est un problemeimportant desgrandescitesurbaines
danslesquellesnousvivons. Lesrepercussionssur le bien &tre de leurs habitants sort nombreusesmais,
bien au-dela, ce sornt sesconsequencessur la sarte publique qui deviennert preoccupartes.

Le problemede la pollution atmospherique peut &tre decomppse en trois grandesetapes:

{ I'emissiondesgaz et desparticules polluantes,

{ la transformation et le transport despolluants comprenart lesinteractions ertre particules ainsi
que les reactions chimiques,

{ lmpact sur I'environnemert et la sarte publique.

Une fois emis dans |'atmosphere par les vehiculesou les usines,les polluants, alors dits primaires,
sort soumis a deux types de modi cations : d'une part ils interagissert ou subissen des reactions
chimiques ertre eux, cequi modi e leur conceriration et leurs caracteristiqueset donne naissancea de
nouvelles especesappeleespolluants secondaires d'autre part, ils sort transportesdans l'atmosphere
par les verts locaux et dominants. Ce transport peut amener au depdt du polluant sur le sol, les
batiments, la vegetation ou bien a I'accumulation dans certaineszonesde la ville.

Un polluant en particulier montre bien le jeu de cesdeux derniers phenonenes.ll s'agit de I'ozone
O3, creepar la photo-disscciation du dioxyde d'azote (N O5), tout au long dela journeeil esttransporte
a la peripherie de la ville. Apparaissert ainsi despics de concerration en ozoneau milieu de I'apres-
midi suite a un pic d'emissionau debut de la matineecorrespondan a I'heure de pointe.

Lesactions nocivesdespolluants sur I'organisme, resunmeesdansle tableau suivant sort nombreuses
et de plus ou moins grande gravit e. Lors desepisalesde forte concerration en polluants, ce sort en
premier lieu les personnesfragiles (nourrissons, personnesagees,asthmatiques) qui en subissen les
congquences.

Moins graves, mais montrant tout aussibien la nocivit e de la pollution, sort les degats causesaux
materiaux ou a la vegetation. Ce sort lesfortes concenrations en particules et fumeesqui sort respon-
sablesde ce phenomene. Quant a I'ozone, il est particuli eremen actif en deteriorant les caoutchoucs.
Cecia ete remarque a Los Angelesou le taux de remplacemen despneumatiquesetait plus eleve que
dans d'autres villes moins pollueesa l'ozone, Seinfeld (1986). Les polluants phytotoxiques, comme
le SO, (dioxyde de soufre) ou les PAN (peroxyacelylnitrates), une fois dans la feuille de la plante
detruisert la chlorophylle et perturbent la photosynthese,causart ainsi une reduction de la croissance
de la plante ou bien son deperissemen
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Tab. .1 { Principaux polluant de I'air ambiant, leur origine et lese ets nocifs sur I'organisme, d'apres
I'ADEME.

Principaux polluants de l'air | Origine en France Risques
ambiant
Dioxyde de soufre (SO>) 80% industrie, 10% chau age | A ections  respiratoires, a

urbain

l'origine despluies acides

Particules en suspension

10% transport routier

Irritations des voies respira-
toires, risque cancerigene

Dioxyde d'azote (N Oy)

50% transport routier, 25%
industrie et 5% chau age ur-
bain

Perturbe la fonction respi-
ratoire, troubles respiratoires
chroniques, a forte dose peut
provoquer deslesions

Monoxyde de carbone (CO)

30% transport routier, 30%
chau age urbain et 30% in-
dustrie

Perturbe le transport de
I'oxygene dans le sang: peut
provoquer des anemies, des
vertiges, desmigraines et &tre
mortel a forte dose

Ozone(03)

Polluant secondaireresultart
de la transformation photo-
chimique de certains polluants
(N Oy et COV) enpresencale
rayonnemer solaire (UV)

Irritations oculaires,
alterations pulmonaires,
dommages sur les vegetaux,
cortribue al'e et de serre
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La reduction de la visibilit e qui accompagnegeneralemen les hauts niveaux de pollution est peut
etre le caractere le plus evidernt. Elle est provoqueepar la di usion et I'absorption de la lumiere par
les polluants gazeuxet particulaires. Elle depend de la position du soleil dans le ciel, ce qui fait que
le smogpeut avoir di erertes couleursselonle momert de la journee.Le dioxyde d'azote N O, estle
principal polluant gazeuxqui absorbe le rayonnemer solaire mais a destaux relativemert faibles par
rapport a l'absorption particulaire.

Mo yens d'action. La question seposealors de savoir commert minimiser lI'impact de la pollution
atmospherique sur lespopulations. La reponsen'est pasunique, plusieursapprochessort consicereeset
generalement meneesde front : il faut viser une meilleure uidit e du tra ¢ automobile, developper les
transports en commun, mettre en place desreseauxde capteurs de polluants, favoriser le transport en
velo, sensibiliserla population, ameliorer les technologiesautomobiles et les carburants. Ces mesures
ont ete suiviesavec plus ou moins de reussiteet ont conduit a une diminution desconcertrations pour
certains polluants (disparition du plomb dans I'essence reduction desemissionsde CO,...).

Pourquoi modeliser ? Une approche originale est celle de la modelisation, qui conduit a la
realisation d'un modele de qualite de I'air permettant de determiner les niveaux de pollution aux
di erentes edhellesd'une ville. Un modele de qualite de l'air peut €tre un outil d'aide a la decision
pour les municipalites: il permet en e et de mesurer la repercussionsur les niveaux de pollution
de toute modi cation apportee au systeme de voirie ou a la politique de transport en commun. La
modi cation initialement prevue pourra, selonlesresultats du modele, tre e ectu eeou au cortraire
revue pour une amelioration. Dessimulations de scenariostype de pollution sort aussirealisables,an
d'arriv er a une meilleure comprehensiondes phenomenesphysiquesrencortr es ainsi qu'a la mise en
place d'une politique d'urgencela plus adapteea la situation.

Probl eme multidisciplinaire. La realisation d'un modele de qualite de l'air est a l'interface
de plusieurs disciplines que sort notamment la physico-dimie atmospherique, le transport par la
turbulence et les transferts thermiques. Le prealable a I'etude de la qualite de l'air generale est une
bonneconnaissancale cesprocessuset desecoulemers en canopeeurbaine. Celle-ciestde nie comme
etant le domaine comprenart la ville et dont I'epaisseurest la mince coucte d'atmosphere habitee.
Cette coudhe s'etend sur quelquescertaines de metres de la surface.

Probl eme d'echelle. Noussommesde toute evidencefacea un problemed'echelle tant lesordres
de grandeursdesphenonmenesphysiquessort variables. Quelgquesexemplesde ceux-cisort donnesici :
Hauteur de la couche limite urbaine: 1 3km
Hauteur de la trop osphere : 15km
Hauteur de I'atmosphere: 13Ckm (Mest ayer & Anquetin  (1994))

Hauteur d'inhalation despolluant : 1.7m

Largeur d'une rue : 20m

Dureede vie de l'ozone : 2h

Dureede vie du radical hydroxyle OH : 1s

Longueurs caracteristiques de la turbulence : du millim etre au kilometre
Diametre caracteristique desaerosols: 0:1m  100m

Face a ces echelles variees, il existe di ererts modeles generalemer classs selon des edcelles
caracteristiques spatiales des phenonenesmodelises. Pour les ecoulemetts atmospheriques, plusieurs
classi cations existert dont cellesd'Orlanski  (1975) et de Smagorinsky (1974). Ce dernier de nit
les echelles suivantes :

{ edelle micro: 10 2 10°m

(ot Nt Wate Wate Wasn Wasn W s W WY
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{ edellelocale: 10? 5:10°m
{ edelle meso: 10* 2:10°m
{ edhellemacro: 10° 10°m

Interactions entre particules, reactions chimiques et melange turbulen t. Au coursd'une
reaction chimique mettant en jeu plusieurs constituants ou au cours desinteractions entre particules
(coalescencegvaporation, fragmertation), la non uniformit e des especesreactartes ou des particules
misesen jeu aura unein uence sur la vitessee ectiv e de la reaction ou du processugphysique en cours.
En presenceale la turbulence, on peut considerer la correlation des uctuations de conceriration ertre
deux especesreactartes. Une correlation negative correspond a un etat inhomogenedu melange.Si la
turbulence a eu le temps d'agir et de permettre le melange,la correlation deviernt positive. Pour une
reaction donnee, ainsi que pour un processughysiqued'interaction entre particules, on souhaitetenir
compte de la vitesse propre du processus.etudier I'e cacit e du melangepar la turbulence et, le cas
ecthear, lese ets desinhomogeneitesde conceriration sur le phenonmene.

Notre appro che. An de simuler la dispersion atmospherique de polluants (scalairespassifsou
particules) et de predire lestaux de segregation, lespics de pollution et lesinteractions entre particules
(collisions, coalescenceet fragmertation, ...), nous avons choisi d'utiliser une simulation desgrandes
edhelles(SGE). Depuis Deardorff ~ (1970), on etudie les ecoulemetts turbulents ou strati esM et ais
& Lesieur (1992), le transport turbulent de scalaires passifs Sykes & Henn (1992) ou reactifs
Sykes et al. (1992), Meeder & Nieuwst adt (2000) et le transport de particules solides, Wang
& Squires (1996) et Shao & Li (1999) a l'aide de la SGE. Cette demarce est particuli eremert
interessate pour simuler la dispersion, les reactions chimiques, les interactions entre particules et le
melangeturbulent parcequ'elle permet la prise encompte del' ewolution separeedesgrandesedcellesne
participant pasforcemert a une dynamique modelisablesimplemen. Cependart, nombreux processus
physico-cimiquesont lieu a une echelle beaucoupplus petite quel’' echelle minimale resoluepar la SGE.
Il est donc necessairede modeliser le comportement sous-maille du scalaire passif et des particules
transporteespar la SGE. Pour ceci, nous proposonsde coupler la SGE avec une equation stochastique
de Langevin . Le modele stochastique est reformule en termes de grandeurs Itr eeset il est exprime
uniquemert enfonction desgrandeursobtenuespar la SGE. D'autre part, un modele de coalescencet
fragmenrtation de gouttelettes transporteespar la turbulence atmospherique est developpe. L'ensenble
estintroduit dansla SGE et I'etude de la dispersion d'un panade de scalaire passif et de particules
estrealise.

Le premier chapitre de cette etude est consace a la description de la SGE. Le chapitre deux
presere le couplage du modele stochastique de Langevin avec la SGE. Ce couplage est applique
a la simulation de la dispersion d'un panade de scalaire passifissu d'une sourceelewee. L'ensenble
est confronte a I'experience. Dans le troisieme chapitre on introduit la modelisation du transport de
particules solides et de gouttelettes. Dans I'equation de transport des particules par un ecoulemen
non uniforme, la vitesse du uide a la position de la particule est donnee par une partie grande
edhelle et une partie sous-maille. La vitesse sous-maille des particules est determinee par analogie
avecle modele stochastique de sous-maillepour le scalairepassif.La modi cation del'ecoulemen par
la presencedes particules ainsi que les collisions interparticulaires sort intro duites dans ce chapitre.
En n, l'ensenble estconfronte a deux experiencesde laboratoire relativesau transport de particules de
sableet al' erosioneolienne,Nalp anis et al. (1993) et Tani ere et al. (1997). Le quatriemechapitre est
consace au deweloppemert d'un modele probabiliste de coalescencest fragmertation de gouttelettes.
Le modele est etabli pour une turbulence homogene isotrope et confronte aux resultats de Ho &
Sommerfeld (2002) pour le seul casde la coalescencede Apte et al. (2003) pour la fragmertation
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et deLasheras etal. (1998)pour un casmixte. Une fois la validation terminee,le modeleestintro duit
dansla SGE et I'ensenble est applique a la dispersiond'un panade de gouttelettes. Lesresultats sont
compares aux pro Is experimentaux relatifs a un scalaire passif. En n, le dernier chapitre traite des
mecanismesde transport des particules solidesdans un ecoulemen de coude limite. Les particules
sort distribu eesuniformemen sur le premier tiers de la coude limite a l'instant initial. Pour trois
di erers castests les ewolutions du champ de concerration sort analysees.



Chapitre 1

Pollution et physico-chimie de
I'atmosph ere

Intro duction

La pollution de l'air a l'interieur de la canopee urbaine fait intervenir des mecanismescomplexes
prenarnt en compte la multiplicit e desespeceschimigues misesen jeu ainsi que leurs reactionset trans-
formations eventuelles. Plusieurs certaines d'especeschimiques existernt dansl'air (Fraignea u (1996))
en phasegazeuseliquide et solide.

La modelisation de la dispersion et du melangede polluants dansla coude limite atmospherique
est necessairea n de determiner la qualite de I'air et son ewolution en temps et en espace. An de
predire desgrandeurslocaleset instantaneescommeles pics de pollution, cette modelisation doit &tre
instationnaire. Elle doit prendre en compte I'ewolution separee des grandesedellesde la turbulence
atmospherique ne participant pasforcemert a une dynamique modelisable simplemen. D'autre part,
lesinteractions physico-cimiques entre lesdi erertes especespresertes dansla canopee peuvert mo-
di er la nature desaerosolsconduisart adi erertes dynamiquesde dispersion. Les processugphysico-
chimiques (reactions chimiques, collisions ertre particules solides, coalescenceou fragmentation des
gouttelettes, evaporation,...) doivert &tre pris en compte dans la modelisation du transport.

1.1 Aerosols

Le paragraphequi suit preserte quelquescaracteristiquesgeneralessur lesaerosolslesplus frequemmen
rencortr es, les transformations possiblesqu'ils peuvent subir et lese ets sur la sarte.

1.1.1 Generalit es

Le terme d'aerosol designetoutes les particules solidesou liquides en suspension dans un milieu
gazeuxet presenant une vitessede chute negligeable.Dans l'air et dans desconditions normales, ceci
correspond a des particules de dimension inferieure a 100m , les plus nes faisart quelquesfractions
de nanometres, Seinfeld (1986).

On designe comme aerosol primaire, les composes emis directemert dans l'atmosphere, comme

par exemple SO, (emis par les sourcesde combustion), les pousseres naturelles ou le sable emis
par lesregionsen deserti cation, et comme aerosol secondaireles composesayant subit pendart leur
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Tab. 1.1{ Estimation globale desemissionsdes principaux aerosols,Seinfeld & Pandis (1998).

Sources Estimation Categorie de taille des parti-
des emissions| cules
(10*%g=an)

Sourcesnaturelles

CroQte terrestre et erosion | 1500 grossesparticules

eolienne

Oceans(sel) 1300 accurnrulation et grossearti-

cules

Volcans 30 grossesparticules

Debris biologiques 50 grossesparticules

Sulphates derives des gaz | 130 particules tres nes

biogeniques

Sulphatesderivesdesgazvol- | 20 particules tres nes

caniques

Mati eresorganiques 60 particules tres nes

Nitrates derivesdesN Oy 30 particules tres nes

Total dessourcesnaturelles 3100

Sourcesanthropiques

Pousskeresindustrielles 100 particules tres nes et grosses
Suie 10 particules tres nes
Sulphatesderivesde SO, 190 particules tres nes

Feux 90 particules tres nes

Nitrates derivesdesN Oy 50 grossesparticules

Mati eresorganiques 10 particules tres nes

Total des sources anthro- | 450

piques

Total desdeux sources

3600 | |

transport dans I'atmosphere des reactions chimiques (par exemple, I'ozone qui est issu de reactions
photochimiques a partir de l'azote).

1.1.2 Origine des particules

L'origine desaerosolspeut &tre soit naturelle soit anthropique (tableau 1.1). Les sourcesnaturelles
sornt les oceans,les volcans, les feux de foret, les particules arracheesa la croQite terrestre par erosion
eolienne,la vegetation (le pollen). Les sourcesanthropiques sort variees: transports, industries, in-
cineration d'ordures menageres, usineselectriques, chau age domestiques,etc...

1.1.3 Cycle des patrticules

L'origine et le devenir des particules sort conditionnes par leur taille. C'est pourquoi, outre le
classemen e ectue en fonction de leur origine naturelle ou anthropique, un autre classemenh est
realie en fonction de leur granulometrie. Se posealors le probleme de la de nition de la taille des
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particules.

Le problemede la de nition de la taille des particules a partir de leur diametre supposequ'elles
soiert toutes de forme spherique or cen'est passystematiquemern le cas.Par consquen, il faut de nir
un diametre equivalent applicable a tous typesde particules quelle que soit leur forme. Le diametre
le plus souwvent utilis e est le diametre aerodynamique moyen. Il correspond a celui d'une sphere ayant
la meéme vitesse de chute que la particule et une massespeci que egalea 1g=cm?®, Seinfeld (1986).
D'un point de vue reglemetaire, les particules d'un diametre aerodynamique moyen inferieur a 10m
sort appeleesP M ;.

1.1.4 Formation, duree de vie et disparition des particules atmosph eriques

Withby (1973) considere que les aerosolsatmospheriquessornt composesde :
{ noyaux d'Aikten - 0:001m < dp< 0:1m .

{ noyaux de condensation- 0:1m < dy, < 2m .

{ particules geartes-d, > 2m .

On admet desormaisque I'aerosol atmospherique est repertorie selontrois modes dependarts de
leur processugde formation (gure 1.1):

{ le mode \n ucleation" comportant les noyaux d'Aikten . Ce sort essetiellement des particules
primaires de condensationet desnoyaux provenart de la nucleation homogene;

{ le mode\accumulation”, constitue desnoyaux de condensationen grossissemenet desparticules
du mode \n ucleation" coagukes

{ le mode \grossesparticules" resultant de phenomenesmecaniques.tels que le ven, le sable,les
embruns.

Pour simpli er, on distingue les particules de diametre aerodynamique moyen superieura2m et
cellesdont le diametre aerodynamique est inferieur a 2 m

{ Particules de diametre superieur a2 m dites \grossesou geartes”. Cesparticules sort produites
par des moyens mecaniquestels que le vert, le sable, les embruns. Elles ont une duree de
vie moyenne courte (de quelques heures pour les particules de diametre superieur a 10m
Jaenicke (1984));

{ Particules nes de diametre inferieur a2 m . Elles ont toutes directement ou indirectement une
origine qui est soit la nucleation homogene hetero-moleculaire soit la condensation.

La presquetotalit e des aerosolsprovenart des transformations gaz/particules se trouve dans le
domaine de dimensions des particules nes. Les principales impuretes gazeusegesponsablesde ces
aerosols ns et ultra- ns sort le dioxyde de soufre, le dihydroxyde de soufre, le trih ydroxyde d'azote
et les hydrocarbures (Fuchs (1964), Seinfeld (1986) et Friedlander  (2000)).

Lesdeux classed'aerosolsatmospheriques,bien souvent de nature chimique dissenblable, evoluent
de facon independarte et disparaissem de lI'atmosphere par des mecanismessepares: la di usion sur
les surfaces,le lessivage par les gouttes de pluie, la pluie, la condensationde la vapeur d'eau sur les
sites de nucleation formes par les aerosolsd'acide nitrigue ou sulfurique (Hidy (1984)), pour les plus
petites et par gravit e pour les plus grosseq gure 1.2).

Dans la basseatmosphere, le temps de sejour le plus long est erviron 10 jours pour les aerosols
de0:1m alm. Lesparticules lesplus grosseq> 10m ) et les aerosolsultra- ns ou nanometriques
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Fig. 1.1{ Lestrois composartes de lI'aerosolatmospherique, Renoux & Bouland (1998). N est
le nombre de particules par cm? et Dy le diametre aerodynamicque moyen.
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Fig. 1.2{ Mode de depdt desparticules atmospheriquesen fonction de leur taille, Madelaine (1982).
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ont un temps de sejour identique de quelquesminutes a quelquesheures.A nos latitudes, la dureede
vie moyenned'un aerosolatmospherique estd'environ une semainece qui lui permet d'étre transporte
sur deslonguesdistanceset de particip er a la pollution transfrontaliere.

1.1.5 Impact des particules atmosph eriques sur l'environnemen t
Impact a I'echelle globale

L' etude de Colbeck (1995) a montr e que les particules pouvaient avoir une in uence sur le bilan
radiatif de l'atmosphere et donc jouer un rdle dans le changemen climatique global. Les particules
agissem de deux manieressur le bilan radiatif de I'atmosphere:

{ par un eet direct des aerosolsqui depend de leur quartit e et de leurs proprietes optiques.
Les particules d'aerosol di usent la lumiere solaire et renvoient vers I'espace une partie du
rayonnemer solaire avant qu'il ne particip e au chau age dela Terre;

{ par un e et indirect par le biais desnuages.Les aerosolsserernt de \noyaux de condensation”
pour la formation desnuages.Dans une atmosphere fortement chargee en aerosols,une méme
guartit e d'eau peut serepartir sur un plus grand nombre de gouttes, qui sort alors plus petites.
Or, un nuageforme de petites gouttes plus nombreusesre edit plus le rayonnemen solaire vers
I'espace.Par ailleurs, on peut penserque les petites gouttes vont moins facilemert conduire a
des precipitations, induisant ainsi l'augmentation de la dureede vie du nuage. Les resultats de
I'etude revelert que sesort essetiellement lesactivit eshumaines(aerosolsd'origine anthropique
provenart despratiques agricoles,industrielles, domestiqueset de transport) qui generert I'e et
obsene sur les nuages.

Ainsi, les particules atmospheriquesexercen un forcagenegatif sur le bilan radiatif dela Terre en
diminuant l'apport global d'energiesolaire.

Une fois emis dans I'atmosphere, les aerosolss'integrert dans la circulation generale et peuvent
etre transportessur deslonguesdistances.lls peuvent venir s'ajouter a la colonned'eau oceaniqueet
sedimerter au fond desoceans(Chester et al. (1996)) modi an t ainsi les cyclesbio-geachimiques de
l'oceanenlimitant la productivit e biologique (Guieu et al. (1997)). Des aerosolsatmospheriquessort
egalemen retrouvesau niveau des ptles(Planchon et al. (2002)), ce qui permet d'etudier I'impact
global de 'homme (Davidson et al. (1993)). Les aerosolstransportespeuvert &tre d'origine terrigene,
venart et formant desloess(Yaalon (1987)), ou marine et avoir dese ets positifs telle que contribuer
a la fertilisation dessols.

Outre les rdles sur le forcage negatif du bilan radiatif de I'atmosphere, l'insertion des particules
au sein des processushio-geochimiques oceaniques,de contamination ou de fertilisation dessols, les
aerosolssort aussiimpliquesdans de nombreux processusde transformation atmospherique a cause
de linterface gu'ils poseden avec le gaz. Les grossesparticules agissem sur I'atmosphere par une
action catalytique et par l'adsorption et I'absorption des polluants gazeux (Seinfeld (1986)). Les
particules sernent de vehiculesaux elemerts toxiqgues commeles metaux lourds ou les gaz s'adsorbart
sur leur surface.Elles peuvent egalemenm contenir desmetaux lourds a I'in terieur mémede la structure
cristalline desmineraux.

Impact a I'echelle locale

Les aerosolssort la causede la reduction de la visibilit e dans les zonesurbaines et industrielles
a causede la discortinuite de l'indice de refraction a la surface de la particule ou a travers du gaz,
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Fig. 1.3{ Penetration desparticules dans I'appareil respiratoire, d'apresCITEP A (2000)

Seinfeld (1986). Les sulfates, les nitrates, tous les acides rejetes par les industries cortribuent a
I'acidi cation despluiesdetruisant lesforéts. Cespluiesacideset lesparticules deteriorent le patrimoine
bati en provoquant l'apparition de zonesblanches puis grises et enn noires sur les pierres alors
fragiliseesface aux attaques chimiques et au ruissellemen de I'eau. De plus, les metaux subissen une
corrosionou perte de matieredansles couchessuperieuresainsi qu'une modi cation de leurs proprietes
physiques.

Impact sur I'homme

Dans I'histoire, plusieurs evenemets ont fait prendre consciencedestroubles de sarte occasionres
par les aerosolsatmospheriques. L' episade de \smog" a Londresen 1952,\ The Great Smay', qui t
4000morts (Ministry of Health, 1954) en est un desplus celebres.Ce phenomeneseproduit danstous
leslieux ou les conditions meteorologiques(le brouillard, \fog") secombinent aux rejets industriels et
destransports routiers (\ smoke).

L'impact sanitaire des particules est dependart de leur taille qui in uence la penetrabilit e de la
particule dans le systeme respiratoire humain et son assimilation (gure 1.3). D'apresla gure 1.3
ce sort les particules de diametre inferieur a 10m qui ont un impact sur I'organisme humain : les
grossesparticules (10m < dp < 5:8m ) aectant principalement le systeme respiratoire superieur,
les particules de diametre compris entre 5:8 m et 4.7m les voiesthoraciques et en n les particules
de diametre inferieur a 4:7 m le systemerespiratoire inferieur (les poumons). De plus, diversesetudes
meneesaux Etats-Unis ont montr e qu'une exposition prolongee ou méme de courte dureeaux PM 19
provoquait desa ections respiratoires: bronchite, diminution de la fonction pulmonaire, reduction de
I'esperancede vie.

An d'evaluer en partie I'impact des aerosolssur la qualite de l'air, il faut pouvoir modeliser
le transport des particules par la turbulence atmospherique. Etant donne que de nombreux pro-
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Fig. 1.4{ Structure de la couche limite atmospherique Stull  (1988)

cessusphysico-diimiques sort essetiels dans la formation, la disparition et la caracterisation d'un
nuage de particules, il est important aussi de tenir compte le plus possible du melange turbulent
dansla modelisation du transport solide. Avant de detailler lesdi ererts modelesadoptesdans cette
etude, nous decrirons brievemert la coude limite atmospherique et les caracteristiques dynamiques
desecoulemets y existan.

1.2 La dynamique de l'atmosph ere

Cette partie n'a pas la pretertion de decrire l'integralite de la dynamique de I'atmosphere mais
plutdt les mecanismegelatifs a la dispersion de polluants en canopee urbaine.

1.2.1 La couche limite atmosph erique

De nombreux ouvragestraitent de la coude limite atmospherique. Nous citerons notammert ceux
de Stull  (1988) et de De Moor (1983). La trop osphere est scindee en deux parties : une couche
limite dans sapartie bassecoi eed'une coude limite libre (gure 1.4).

La coudhe limite libre estla partie superieure de la trop osphere danslaquelle le vert est determine
par de grands mouvemerts d'ensenble a I'echelle de la planete. Il resulte de I'equilibre entre lesforces
de pressionet la force de Coriolis due a la rotation de la Terre. Le vent est appele dans cette zone
vent geostrophique.

Origines de la turbulence dans la couche limite atmosph erique

A mesurequel'on serapproche de la surface,lesforcesde frottement de l'air sur la surfaceterrestre
deviennernt non negligeables.D'un point de vue dynamique, la couche limite atmospherique (CLA)
est la zonede lI'atmosphere au voisinagedu sol dans laquelle serepercute directemert, par viscosite,
l'adherenceau sol de I'ecoulemen. Elle donne alors naissancea des coucdes cisaillees.Les gradients
de vitesse moyenne ainsi crees sort a l'origine d'une production d'energiecinetique turbulente issue
de phenomenesmecaniques.
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D'un point de vue thermique, la CLA estla zonedel'atmosphereau voisinagede la surfaceterrestre
dans laquelle la variation diurne du rayonnemern solaire est directemert perceptible. Ainsi, le pro |
thermique de la CLA changeen fonction des variations du rayonnemeri solaire, diurne et nocturne,
ete et hiver. On obsenera selonlescasun pro| thermique avecun maximum de temperature au sol,
un gradient de temperature a signeconstart, ou bien en altitude, un gradient de temperature de signe
variable. L'existence de la strati cation thermique et la forme du pro| de temperature assaie peut
etre a l'origine de mouvemerts convectifs.

En l'absencede mouvemert de I'atmosphere, une particule d'air subit I'action de trois forces:
{ sonpoidsdirige versle basqui depend de satemperature propre (massevolumique variable avec
la temperature),
{ la poussed'Ar chimede qui depend de la temperature de I'atmosphere,
{ la force de viscosite qui s'opposeau deplacemen relatif de la particule d'air dans l'atmosphere
qui I'entoure.
Alors pour un prol de temperature donne, au point de temperature le plus elewe les particules
d'air ont une densite plus faible, plus legeresellesont tendancea s'elever dansl'atmospheresousl'e et
de la pouseed'Ar chimede.

Une temperature maximum au sol induit une repartition instable des densites volumiques des
particules d'air. Les particules qui se trouvent en bas sort plus dilateeset vont avoir tendance a
se deplacer vers le haut ou ellesvont se refroidir puis redescendre.On constate un mouvemen de
corvection libre et le regime est quali e d'instable. Maintenant si ce maximum de temperature est
au-dessusdu sol, en dessousde ce point, les particules les plus legeressort au dessusdes particules
les plus lourdes. La repartition desdensitesvolumiques est stable et le gradient de temperature n'est
pasa l'origine d'un mouvemert de convection.

Ecoulemen t atmosph eriques induits

La strati cation thermique est a l'origine de trois regimesd'ecoulemeits dans la couche limite

super cielle :

{ Instable. La temperature moyennedecrdt quand l'altitude augmerte. La temperature est maxi-
mum au sol ce qui correspond par exemple a une journee ensoleilee I'ete. Lorsque le soleil
se coudhe les rayonnemerns des habitations et sols chau es pendart la journee rechau ent
la basseatmosphere. L'ecoulemen est dit de corvection libre et permet les echangesde ux
de temperature et de masseentre les di erertes couches de l'atmosphere. La dispersion at-
mospherique des polluants urbains est donc favorisee.

{ Stable. La temperature moyenne augmerte avec l'altitude. La temperature est maximum en
altitude au-dessusdu sol. On retrouve cesconditions en hiver et de nuit, par exemplelorsque
gu'apres une journee ensoleilee le sol se refroidit plus vite que l'air situe au-dessus.Cette in-
version de temperature a pour congequenceune production thermique negative de turbulence
qui va detruire la production dynamique. Le regime stable a donc tendance a laminariser les
ecoulemerts et va donc a I'encontre de la dispersionturbulente. Ce phenomenepeut seproduire
en hiver par un temps ensoleilke et pour desverts faibles, de I'ordre de quelguesm=s (Mest ayer
& Anquetin  (1994)). La coude d'inversion est de quelquesdizaines de metres d'epaisseuret
les polluants urbains s'y trouvent pieges.

{ Neutre. La temperature moyenne est a peu pres constarte avec l'altitude. Il n'y a pas de pro-
duction thermique d'energiecinetique turbulente. La turbulence est totalement issuede facteurs
dynamiques.Le regimeestcelui de la convection forcee.Un analysede la coudhe limite turbulente
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montre quele pro | vertical de vitessemoyennelongitudinale suit une loi logarithmique :

— u z zq4
U(z) = PY In 2
ou u estla vitessede frottement, ky, = 0;4 est la constarte de Karman , z4 est la hauteur de
deplacemen et zq la longueur de rugosite. La longueur de rugosite zg est, d'apresMonin (1970)
del'ordre du metre enville. La hauteur de deplacemem z4 correspond a la position d'une origine
ctiv edu prol du fait de la presencedesrugosites. Elle est nulle pour un relief faible. Pour un
relief plus marque, commeen ville, zy4 vaut deux tiers de la hauteur moyenne desimmeubles.

L'etude du regimeneutre permet, dansun premier temps, de n‘aborder quelesfacteursdynamiques.
Il correspond a la dispersion de polluants en ville en presencede vent et en I'absencede strati cation
thermique. De surcrdt ceregimeest le plus frequemmen rencortr e.

R®le des ux turbulen ts

Les ux turbulents assuren l'esseriel du transport vertical des grandeurs physiquesen jeu. En
e et, excepte au voisinageimmediat du sol (presenced'obstacles), la vitesse verticale moyenneest a
peu presnegligeableet ce sort les uctuations de vitesse verticale qui vont assurerle transport des
uctuations desautres grandeurs physiquesperpendiculairemert au sol.

La structure de la couche limite atmosph erique

La structure de la CLA pour leszonesa hautes pressionsest represeneesur la gure 1.4. Elle est
variable selonl'heure de la journee. Elle secomposele jour d'une couche de melangedomineepar les
phenonmenesturbulents favorisant les melangesdes quartit esetudiees,la nuit d'une coude residuelle
moins turbulente de strati cation neutre et d'une coude nocturne rendue stable par le contact d'un
sol froid. Celle-ci est peu turbulente. Les forcesdeterminant le vert dans cette zonesort lesforcesde
pression,de frottement, de Coriolis et d'Ar chimede.

Tout presdu sol est presente une couce de surface epaissede quelquesdizaines de metres dans
laquelle les caracteristiques de I'atmosphere varient de moins de 10%. La couce de surface est com-
posee d'une coude rugueusedont I'epaisseurest de l'ordre de 1 a 3 fois la hauteur deselemens de
rugosite et dont les caracteristiques tr esirr egulieressort fortement in uenc eespar les dimensionset
la repartition deselemerts rugueux. Au-dessousde la coudche rugueuse,setrouve la couche laminaire
qui n'a que quelquescertim etres d'epaisseur: elle setrouve en corntact direct avec la surfaceet est
domineepar les e ets visqueux.

Enn, la coudhe limite atmospherique est coi ee par une zone d'entra™emert, qui attire l'at-
mosphere, moins turbulente presenie au-dessusde la coudhe de melange,ce qui augmerte la hauteur
de cette derniere. La zoned'entra™emert estsouwert caracteriseepar une zonede stabilit e thermique
qui bloque les ascensiongd'air. C'est donc une zone par laquelle les polluants ne s'echappent pas.

1.2.2 La couche limite urbaine

La coude limite urbaine (CLU) estun casparticulier de la couche limite atmospherique. L'allure
dela CLU varie en permanenceentre deux extrémes: par vert fort, celle classiqued'une couche limite
sur plague plane et par vert faible celle d'un déme domine par les e ets thermiques ( gure 1.5).
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Fig. 1.5{ Structure de la couche limite urbaine Mest ayer & Anquetin (1994)

Ce qui di erencie principalement la CLU de la coude limite atmospherique est I'existence au-
dessusdesvilles d'un Not de chaleur, caracterise par destemperatures plus eleveesqu'au dessusde la
campagneervironnante. Nous pouvons constater ce phenomene en hiver en obsenant la quarntit e de
givre sur les pare brises des voitures. Les vehiculessortant de I'agglomeration en sort generalemen
depourvus alors que ceux venart de la peripherie sort couwverts d'une pellicule blanche. Des ecarts
de temperature (fonction du vent et du nombre d'habitants) allant jusqu'a 12°C ont ete constates,
Oke (1972).

Les causesd'un tel phenomenesort multiples :

{ l'activit e anthropique - chau age domestique,rejets de polluants,... rechau ent I'atmosphere et
alterert le bilan radiatif.

{ la diminution desvents due a la presencedes constructions reduit I'apport d'air frais.

{ la modi cation du bilan thermique de la surfaceen raison de la presencedesbatiments. On ob-
sere au niveaudesvilles une absorption accruedesradiations solairesprovocarnt une diminution
de l'alb edo de surfacedesvilles.

1.2.3 La canopee urbaine

C'est la partie bassede la couche limite urbaine a proximit e directe du sol dans laquelle sort
etudieslesecoulemers entre lesbatiments. De part I'h eterogeneite de la topographiedesvilles, il s'agit
d'ecoulemerts particuli erement complexes,composeesde couchesde cisaillemert, de recirculations, de
sillages,...

En raison d'un interét accru pour les problemeservironnemertaux, nombreusesetudes sur les
ecoulemerns et la dispersion de polluants en canopee urbaine, ont ete realissesdans les dernieres
annees.Lesregimesd'ecoulemem preserts dansune canopeeurbaine dependen fortemert de plusieurs
facteurs,commela con guration desimmeubles,lese ets thermiqueset la circulation automobile, par
exemple.Oke (1988) et Hunter et al. (1992) ont etudie ensou erie |'ecoulemen dansunerue bordee
de deux immeubleset ont montr e I'existence de trois regimesfonction de la dimension des batiments
et de la distance les separart (gure 1.6). Si les bAtiments sont bien espaes les uns des autres,
I'ecoulemen s'apparerte a une successiorde structures identiques isolees.Lorsquel' ecart diminue, les
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Fig. 1.6 { Structure desecoulemers derriere des batiments Oke (1988). (a) ecoulemen structures
isolees,(b) ecoulemen sillagesperturbes, (c) ecoulemen rasart.

sillagessort perturbes.L'ecoulemem en aval d'un batiment est renforce par une de exion au niveau
dela faceamort du batiment suivant. Lorsquele rapport W=H estencoreplus faible, la rue sereferme
et une recirculation identique d'une rue a l'autre s'etablit. L'ecoulemen est alors dit rasar.

Etudes en lab oratoire sur la disp ersion de polluan ts en canop ee urbaine

Des etudes experimertales en sou erie ont ete realissesan de mieux comprendreles di ererts
phenomenesmis en jeu dansla dispersionde polluants en canopeeurbaine. Cependart, enraison dela
grande complexite de la geometrie desimmeubleset du terrain, nombreuseshypothesessimpli catrices
sort souwent employees.

Hoydysh & Dabberdt (1988) ont etudie les caracteristiques de la dispersion a I'echelle d'une
rue. Plus tard, Dabberdt & Hoydysh (1991) ont mesure les proprietesd'un ecoulemen dans une
rue avecdesimmeublescarres,rectangulaireset a espacemenvariable. Mer oney et al. (1996) sesort
interesgsa la dispersiond'une sourcelineiquepour di erertes largeursd'une rue. lls n'ont utilis e que
desimmeubles de rapport de taille W=H = 1. Plus recemmem, Pavageau & Schatzmann (1999)
ont etudie la distribution de la conceriration d'un polluant dansune rue a l'aide d'une sou erie avec
une rugosite equivalerte a celle d'une ville. Kastner-Klein & Plate (1999) ont realie le méme
type d'etude pour di erertestailles et con gurations d'immeubles et aussipour di erertes geometries
de toits. Des experiencesen sou erie ont aussiete realisesespar Gerdes & Oliv ari (1999) an de
determiner I'impact de la rugosite, de I'espacemen et de la hauteur desimmeublessur le prol de
vitesse et de conceriration dansune rue.

Les travaux de Barlo w & Belcher (2002) sur la dispersion de scalaires passifs au-dessus
d'une canopee urbaine ont pour objectif de quantier les ux de masseentre l'interieur d'une rue
et I'ecoulemen externe. L'interieur d'une rue est recouvert de naphtalenequi peut subir une sublima-
tion a temperature ambiante. En mesurart la quantit e de naphtalenerestant sur lesparois, lesauteurs
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ont pu evaluer le ux moyen surfacique de scalaireen sortie de la rue et avoir une estimation du taux
de vertilation.

Une etude detailleede la dispersiond'un scalaire passifen amont d'un batiment a ete realisee par
Vinc ont (1999). Plus recemmen Simoens et al. (2003) ont realise le m&émetype d'etude entre deux
batiments d'espacemen variable.

Une deshypothesessimpli catrices principales de la plupart desetudesciteesci-dessus,est I'utili-
sation desimmeublesde mémetaille. Dans cecas,la vitessedu vent au-dessusdu toit desimmeubles
esttoujours paralleleau sol et il y a formation d'un tourbillon. Celui-ci induit une forte concertration
de polluants du cote du premier immeuble et une faible concerration du céte du deuxiemeimmeuble
si on sedeplacedansle sensde I'ecoulemen perpendiculairemert a la rue.

Etudes \in situ” sur la disp ersion de polluan ts en canop ee urbaine

Les premieres mesurescompletes de dispersion de scalaire datent de Driv as & Shair (1974),
qui ont mesute la concertration d'un traceur passifdans le sillage d'un immeuble cubique. Plus tard,
DePaul & Sheih (1986) ont utilise desballons a la place d'un traceur passifan de caracteriser de
maniere qualitativ e I'ecoulemen a l'interieur d'une rue lorsque le vent sou e perpendiculairemen a
celle-ci. En n, Davidson et al. (1995) ont obsene la dispersion d'un panace a travers un reseaude
cubesdans une experience\in situ".

Depuis quelquesannees,les niveaux de pollution atmospherique sort mesures par desreseauxde
surveillance et d'alerte gerespar desassaiations multipartites (Union europeenne,Etat, collectivites
territoriales, industriels et assaiations d'usagers). En France la plupart des grandesvilles en sornt
pourvues, on peut citer la COPARLY pour la regionlyonnaisequi determine les niveaux de pollution
encontinu sur dessites xes et mobiles(camion laboratoire). Dans lesdernieresannees,de nombreuses
campagnesde mesuresde polluants chimigues ainsi que de particules d'aerosolont ete nanc eespar
I'Union europeenne,et desdispositifs sort mis en place an d'ameliorer la qualite de l'air et reduire
les niveaux de pollution danslesvilles. Lesdi erertes campagnesde mesures,les modelesd'emission,
les invertaires des sourcesde pollution, les outils de prediction et les systemesd'alerte sort decrits
tous les deux ans a la conferenceinternationale de \Urb an Air Quality", qui s'est deroule a Valence
en Espagneen 2005.

Mo deles et simulations num eriqgues de la disp ersion de polluan ts en canop ee urbaine

De nombreux auteurs ont utilis e des simulations numeriquesbaseessur un modelede k " pour
la turbulence an de decrire la dispersion de scalairespassifsdans la canopee urbaine (Johnson &
Hunter (1995),Lee & Park (1994),Baik & Kim (1999)et Sini et al. (1996)). Lee & Park (1994)
sesorn servisdesresultats de cessimulations pour formuler une expressiondu temps de residencedes
polluants en fonction de la geometrie de la rue, du nombre de Reynolds et du nombre de Peclet
De méme, Kim & Baik (1999) ont calcule la quartit e de polluant restart dans la rue apres une
certaine periode de vertilation en fonction de la geometrie de la rue. Enn, Sini et al. (1996) ont
simule I'ewolution entemps de la concerration de polluant aprespenetration d'un nuagede pollution
dansla rue.

Lakehal et al. (1995) se sort interesgs a la trajectoire des gouttes de pluie a l'interieur d'une
caviterepreserant la rue. lls ont adopte une approche lagrangienneet la partie uctuan te dela vitesse
des gouttelettes a ete obtenue par un modele stochastique. Le suivi lagrangien des particules uides
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porteusesde scalairea ete adopte par Xia & Leung (2001) aussi,ou la dynamique a ete resoluepar
un modele en deux dimensionspour le pro| de ven.

Bien que I'objectif de notre etude soit la modelisation de la dispersion de particules et de scalaire
passif ou reactifs en canopee urbaine, dans ce travail nous n'avons modelise que les ecoulemerts en
coudhe limite. Il s'agit d'une geonetrie simple, dans laquelle I'introduction de di ererts modelesde
transport et d'interaction ertre particules a pu etre valide. Des etudes en geometrie plus complexese
trouvent dans Aguirre (2005).

1.3 Notre appro che et modelisation

1.3.1 Simulation des grandes echelles

Nousavonsnotel'imp ortance dela turbulence et desphenomenesinstationnaires danslesecoulemeis
atmospheriques.A n de pouvoir correctemern modeliserle transport de scalairepassifet de particules,
nous avons choisi d'utiliser une simulation des grandesedelles (SGE). Depuis Deardorff ~ (1970),
on etudie les ecoulemerts turbulents ou strati esMetais & Lesieur (1992), le transport turbulent
de scalaires passifs Sykes & Henn (1992) ou reactifs Sykes et al. (1992), Meeder & Nieuws-
tadt (2000) et le transport de particules solides, Wang & Squires (1996) et Shao & Li (1999)
a l'aide de la SGE. Cette demarde est particuli eremert interessate pour simuler la dispersion at-
mospherique de polluants, la prediction destaux de segregation ou des pics de pollution Xie et al.
(2004), parce qu'elle permet la prise en compte de I'evolution separee desgrandesedellesne partici-
pant pasforcemen a une dynamique modelisable simplemert.

Cependart, de nombreux processusphysico-dimiques ont lieu a une edchelle beaucoupplus petite
que I'edchelle minimale resoluepar la SGE. Il est donc necessairede modeliserle comportement sous-
maille du scalaire passif et des particules transporteespar la SGE.

1.3.2 Couplage d'un modele stochastique de sous-maille avec une simulation des
grandes echelles

La SGE est utilis eepour etudier la dispersionde scalairespassifs,desparticules solideset desgout-
telettes dansune coude limite turbulente. Le problemeest aborde par une approche lagrangienne.Les
particules uides cortenant le scalaire ainsi que les particules solideset les gouttelettes se deplacen
suivant I'ecoulememn grande-edelle directement resolupar la SGE. Cependart, de nombreux processus
physico-cimiques, commeles reactions chimiques a la surface des gouttes, les collisions interparticu-
laires, la coalescencela fragmenation ou I'evaporation des gouttelettes ont lieu a des edelles bien
plus petites que la maille. Il est donc necessairede modeliser le transport sous-mailledes particules,
Pozorski et al. (2004). Pour ce faire, dans|'equation de transport desparticules par un ecoulemen
non uniforme, la vitessedu uide ala position de la particule estdonneepar une partie grande echelle
et une partie sous-maille.

L' equation stochastique de Langevin est utilis ee pour determiner la composarte sous-maille(pe-
tite edelle) de la vitesse des particules dans la SGE, fournissart la composarie grande echelle. An
de realiserle couplageenre la SGE et le modele de Langevin , celui-ci est reformule en termes de
grandeurs Itr eesdans la maille pour simuler les petites edhelles presenies en sous-maillede la SGE.
Le modele stochastique est ainsi exprime uniquemert en fonction desgrandeursobtenuespar la SGE
avec le modele dynamique de sous-maille,Germano et al. (1991).
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La modelisation stochastique est bien adapteea I' etude de la dispersion de scalairespassifs,Dur-
bin (1983). Elle permet de traiter les sourcesponctuelleset les geometries complexes.D'autre part,
l'introduction de la di usion moleculaire, Simoens et al. (1997), et desreactions chimiques sefait a
moindre co0t, m&me si ce colt reste initialement important a causedu grand nombre de particules
injectees.Par ailleurs, la vitessedu uide ala position de la particule solide ou de la gouttelette peut
@tre obtenue en analogie avec le modele stochastique classiquedeveloppe pour les particules uides,
Aguirre et al. (2004).

1.3.3 Mo dele de coalescence/fragmen tation

Commenousl'avonsvu dansla premiere partie de ce chapitre, lesproprietesphysico-timiques des
nuages,desbrouillards mais aussidespanacdesindustriels sort etroitement lieesaux interactions entre
gouttelettes. La coalescencet la fragmentation jouent un rdle preponderant dansla determination de
la distribution de taille desaerosols.L'apparition locale de grandesgouttes peut entra™er le depdt des
polluants contenus dans cesgouttes. De méme, suite a la fragmentation, de tres petites gouttelettes
sort creees,pouvant &tre transporteespar la turbulence atmospherique loin de la sourcede pollution.

An dintroduire la coalescenceet la fragmertation dansla SGE du transport de particules so-
lides et de gouttelettes, nous proposonsici un modele probabiliste de coalescenceet de fragmenta-
tion inspire du modele stochastique de fragmentation de Apte et al. (2003). Par de nition de la
SGE, les phenonmenesayant lieu a l'in terieur de la maille sort inconnus. On considere donc la coales-
cence/fragmertation sousl'hypothesede symetrie d'ecelle. Dans ce cas, | evolution de la distribution
de taille desgouttelettes satisfait une equation de Fokker-Planck . A chaque pas de temps, la dis-
tribution de taille des gouttelettes au sein de la maille est donnee par la solution de cette equation
de Fokker-Planck . Les parametres du modele sort calcules de maniere locale et instantanee en
fonction de la dynamique des gouttelettes. Au sein de chaque maille la consenation de la masseest
appliquee.

1.3.4 Plan de I'etude

Le premier chapitre de cette etude est consacee a la description de la SGE. Le chapitre deux
preserne le couplagedu modele stochastique de Langevin avecla SGE. Ce couplageest applique a
la simulation de la dispersiond'un panadce de scalaire passifissu d'une sourceelewee.L'ensenble est
confronte a I'experience.

Dans le troisieme chapitre on introduit la modelisation du transport de particules solideset de
gouttelettes. Dans|' equation de transport desparticules par un ecoulememn non uniforme, la vitessedu
uide ala position de la particule est donneepar une partie grande ecelle et une partie sous-maille.
La vitesse sous-mailledesparticules est determinee par analogie avec le modele stochastique de sous-
maille pour le scalaire passif. La modi cation de I'ecoulemem par la presencedes particules ainsi
que les collisions interparticulaires sort introduites dans ce chapitre. En n, I'ensenble est confronte
a trois experiencesde laboratoire relativesau transport de particules de sableet a I' erosioneolienne,
Nalp anis et al. (1993), Zhang et al. (2004) et Taniere et al. (1997).

Le quatrieme chapitre est consace au developpemert d'un modele probabiliste de coalescenceet
de fragmertation de gouttelettes. Le modele est etabli pour une turbulence homogene isotrope et
confronte aux resultats de Ho & Sommerfeld (2002) pour le seulcasde la coalescencede Apte et
al. (2003) pour la fragmentation et de Lasheras et al. (1998) pour un casmixte. Une fois la validation
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terminee,le modele estintro duit dansla SGE et I'ensenble est applique a la dispersiond'un panace
de gouttelettes. Lesresultats sort comparesaux pro Is experimentaux relatifs a un scalaire passif par
manque de donneesexperimentales propres.

Enn, dansle dernier chapitre nous etudions les mecanismesde transport des particules solides
dans une couche limite. A linstant initial, les particules sort uniformemert reparties dans le do-
maine d'etude. L'ewolution du champ de concerration et la formation de regionsde concerration
preferertielle sort analysees.

Conclusion

En conclusion, les particules atmospheriquespeuvent avoir desconsquencesmportantes sur I'en-
vironnemen. Par conequer, la dispersion et les caracteristiques de l'aerosol atmospherique sort
fondamertales pour de nir la nature positive ou negative de cet impact. Les caracteristiques physico-
chimiques des aerosolsmodi ent la chimie de I'atmosphere mais aussile comportement des aerosols
mémes.Les particules pos®dert des pouvoirs nocifs sur I'organisme de maniere intrins eque auxquels
s'ajoute le caracteretoxique descomposeschimiques qu'ellestransportent. An de modeliserla disper-
sion atmospherique des particules, il est donc necessairede prendre en compte, dans la modelisation,
le melangeet les divers processud'interactions et de reactions chimiques pouvant avoir lieu ertre les
particules.

Dans ce travail, la SGE est utilis ee pour etudier la dispersion de scalairespassifs, des particules
solideset desgouttelettes dans une coudhe limite turbulente. Etant donne que de nombreux processus
physico-cimiques, comme les reactions chimiques a la surface desgouttes, les collisions interparticu-
laires, la coalescencela fragmenation ou I'evaporation des gouttelettes ont lieu a des edhelles bien
plus petites que la maille, I'equation stochastique de Langevin est utilis ee pour determiner la com-
posarte sous-maille (petite edelle) de la vitesse des particules uides, soiert porteusesde scalaire,
soiert relativesau mouvemert des particules solidesou liquides dans le cadre de I'equation du mou-
vemert d'une sphere dans un ecoulemen turbulent. Le modele stochastique est exprime uniqguemert
en fonction desgrandeurs obtenues par la SGE avec le modele dynamique de sous-maille, Germano
et al. (1991). Enn, la coalescenceet la fragmentation sort introduites dansla SGE du transport de
particules solideset de gouttelettes, par un modele probabiliste de coalescenceet de fragmertation
inspire du modele stochastique de fragmertation de Apte et al. (2003). Les resultats desdi erens
modelesintro duits sort confrontesa diversesexperiencesde laboratoire.



Chapitre 2

Simulation des grandes echelles

Intro duction

Danscechapitre, nouspresertons I'outil numerique utilis e au coursde cette etude. Le code de calcul
atmospheriqgue Submeso, code communautaire de recherche developpe au sein d'une collaboration
nationale Mest ayer et al. (1995), estI'outil fondamertal a partir duguel cestravaux ont ete realises.
Ce code est issu du modele atmospherique ARPS (Advanced Reginal Prediction System) version
4.5.2, Xue et al. (2000) et Xue et al. (2001), developpe au Center of Analysis and Prediction of
Storms (CAPS) de I'Univ ersite de I'Oklahoma, aux Etats-Unis. Au seinde la communaute francaise,
le code a ete developpe dans le but de simuler la dynamique et la thermodynamique d'ecoulemeits
atmospheriquesa desedellesspatiales- dites petites mesoedelles- situeesentre lesedellesmicro et
meso, soit typiqguemert de quelquesdizaines de metres a quelquesdizaines de kilometres. Par soucis
de clarte et de concision, nous nous limitons a la description de la simulation desgrandesedelleset
aux modelesde turbulence assa@ies que nous avons mis en oeuvre. On pourra sereporter au manuel
d'utilisation du code, Dr oegemeier et al. (1995), pour la description d'autres modelesdisponibles.

Tout d'abord, une description du modele et du code Submeso fournit leshypothesesde baseet les
equations sur lesquellesle code est fonde, ainsi que lesdi erertes fermetures de sous-maille. Ensuite,
sort detaillesles conditions aux limites, les conditions initiales et les principaux elemerts techniques.
La dernierepartie de cechapitre estconsaceea l'application du code a une couchelimite delaboratoire
et a la validation de cette application. Notons que dans Aguirre  (2005), nous trouv erons les details
du modele dynamique et les modi cations que nous avons implanteesdans ARPS .

2.1 Hyp oth esesde base et appro ximations

Le modele atmospherique non-hydrostatique ARPS est fonde sur la resolution des equations tri-
dimensionnellesde Navier-Stokes d'un ecoulemen compressible,et adapteesaux simulations at-
mospheriques.Comme pour tout modele numerique, un certain nombre d'hypotheseset d'approxima-
tions permettent de reduire la complexite du systemed'equations decrivant |'ecoulemen

La plus restrictiv e de cesapproximations est celledite de Boussinesq , qui consisteessetiellement
a negligerlesvariations de densite du uide par rapport a une densite de referencede nie au prealable,
dans tous les termes des equations dynamiques et thermodynamiques, a I'exception du terme de
ottabilit e. L'approximation de Boussinesq imposepar de nition que le terme instationnaire soit
neglige dans I'equation de contin uite, ce qui caracteriseun systeme anelastique.

45
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Le caractere non-hydrostatigue du modele introduit une souplessesupplemertaire par rapport
a un modele hydrostatique. En e et, I'nypothesehydrostatique limiterait le modele a la simulation
d'ecoulemems s'ecartant peu de I'etat hydrostatique, autrement dit dont les mouvemerts verticaux
sornt petits devant les mouvemerts horizontaux.

Le modele utilise en outre lI'approximation quasi-compressiblea n de reduire les temps de calcul.
ARPS est dote d'un schema explicite d'integration en temps de type \time-splitting”, a deux pas
de temps. Cette technique consistea calculer les termes dit \acoustiques" des equations, c'est-a-dire
les termes a ect es par les ondes acoustiquessusceptiblesde se developper dans le domaine du fait
de la compressibilite de I'ecoulemem, a chaque petit pas de temps, subdivision d'un grand pas de
temps, auquel sort calcules les termes non acoustiques.Ces ondes ne presertent pas d'intergt aux
edelles spatio-temporelles qui nous concernen. Il n'est pas utile de resoudrecorrectemen les modes
acoustiquesqui sort plutdt penalisarts en temps de calcul. Ainsi, la reduction arti cielle de la vitesse
du son intervenart dans I'equation de pressionet le terme de ottabilit e, typiguement jusqu'a un
facteur 2 dans le casou les ondesde gravite sort peu importantes, permet d'augmener le pas de
temps du schema de resolution sans degrader la qualite de I'ecoulemen simule : c'est ce que I'on
appelle I'approximation quasi-compressible.

D'autres approximations simpli an t le systemed'equationssort precisesdansla suite de cetravail.

2.2 Equations du modele

Dans cette etude, nous travaillons toujours en atmosphere seche. Les equations du modele ARPS
preseneesici sort ecrites pour de l'air sec,bien que I'humidit e soit prise en compte soustoutes ses
formes dans le modele complet. Nous posonsici les equations du modele qui sort etablies en detail
par Aguirre (2005).

2.2.1 Etat de reference

La pressionp, la densite et la temperature potentielle  sort de nies comme la sommed'une
valeur de referencep;, et |, I'etat de reference(ou etat de base), et de I'ecart a cette valeur p,
et , la perturbation. L'etat de referenceest suppose homogene horizontalement dans tout le
domaine, en equilibre hydrostatique et invariant dans le temps. L'hypothesehydrostatique implique
gue la pressionverie :
@ =

@ g: (2.1)

L'etat de referencequi est de ni a l'initialisation constitue egalemem, dansla plupart descas,|' etat
initial desvariables , p et . A la di erencede la pressionet de la temperature potentielle pour
lesquellesc'est la perturbation qui intervient essetiellement dans les equations du modele, pour le
vecteur vitessec'est le champ total (etat de referenceet perturbation).

2.2.2 Equations de quantit e de mouv ement

L'equation de quartit e de mouvemert s'ecrit sousla forme :

1@ @y

_ @
@ @ & P e

2'j jjk(u  Ug)+ B i+ & (2.2)
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oui = 1;2;3, (X1;X2;X3) = (X;¥;2), (ug;uz;uz) = (u;v;w) sort les trois composartes du vecteur
vitesse, 4 estle coe cien t du terme arti ciel de divergence,!; estla composarte dans la direction
j du vecteur rotation dela Terre = = (! 1;! 2;!13) = ( cos; sin; 0), etant la latitude, jk estle

symbole de Levi Civit a, Uy, estla composarte dansla direction k du vert geostrophique,B est le
terme de ottabilit e, la viscosite de l'air et Sj le tenseur de deformation de I'ecoulemen

Dans le premier terme de droite de I'equation (2.2) seule la perturbation de pression p ap-
parat. En e et, danslesequationspour u et v, la pressionde referenceest homogenehorizontalement
donc sesgradients horizontaux sort nuls, et dans I'equation pour w, le gradient vertical de la pres-
sion de referencese combine - selonl'hypothesehydrostatique de I'etat de reference- avec le terme
de gravite pour former le terme de ottabilit e (troisieme terme de droite). Il est toutefois possible
d'imp oserun gradient de pressionmoyen par l'intermediaire des composartes du vent geostrophique
(Ug,; Ug,; Ug;) = (Ug; Vg; 0) qui apparaisseth dans le terme de Coriolis  (deuxiemeterme de droite).
La divergencede la vitessepondereepar la densite dans le premier terme de droite estintroduite an
d'amortir les modesne veri ant pasl'approximation anelastique.En e et, desmodesacoustiquesin-
stablespeuvent, d'apresSkamar ock & Klemp (1992),&tre excitespar la methode de\ time-splitting "
et sornt e cacement attenuesen rajoutant ce terme de divergence.Le contrdle de cet amortissemert
estassue au moyendu coecient .

Le terme de ottabilit e (troisiemeterme de droite) s'ecrit :

Bis = g—; 2:3)
r
Cv p
= o —  —— 2.4
g ) Co Pr (2.4)
Cette ecriture fait intervenir simultanemert trois approximations : celle de Boussinesq = << 1
d'une part, et lesapproximations p=p << let =, << 1 d'autre part. Celarevient a supposer

queleschamps , pet s'ecartert peude leur etat de base.Ceshypothesesimpliquent que I'etat de
basedoit &tre de ni avecsoinan de rester coherert avecle type d'ecoulemen simule.

En n, ledernierterme dedroite, dit descortraintesvisqueusesfait intervenir le taux de deformation
de I'ecoulemen : L
g =L @, 0 (2.5)
2 @ @
2.2.3 Equation d'evolution de la perturbation de pression

Une equation d'ewolution de la pressionest etablie a partir de la derivation de I'equation d'etat,
de la de nition de la temperature potentielle et de I'equation de continuite, Aguirre  (2005) :

@p, @ p_ 10 @ :
8 & ' +orgw (2.6)

Dans le premier terme de droite, ¢5 = P pr=  estla vitessede referencedu son, que I'on considere
commeetant la vitessedu sonpartout dansl' ecoulemen, quel qu'il soit. Cette approximation reviert a
supposerque la densite et la pressions'ecartert peu de leur etat de reference.Cecirevient a remplacer
r par enfacteur dansle premier terme a droite. La derive temporelle de la temperature estle terme
de chau age diabatique. Le deuxiemeterme a droite provient du gradient de pressionde reference,
selonla relation hydrostatique (2.1) et en considerant I'homogeneite horizontale de ce champ.
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2.2.4 Equation d'evolution de la perturbation de temp erature potentielle

De la mémefacon une equation d'ewolution est etablie pour la temperature potentielle :

@ ,, @ _ @

+

2.2.5 Diusion articielle

A n dereduire puis d'eteindre lesmodesnumeriquesde haute frequenceeventuellemernt excitespar
le schema spatio-temporel utilis e, destermes de di usion arti cielle sort introduits dansles equations
de quartit e de mouvemert et de temperature potentielle. Cestermes D, et D4, d'ordres respectifs 2
et 4 en espaces'ecrivert :

@ | @ | @, .
P2 = Kn: “ga " Tgz tKvugz
@ @ . @ .
D4 = KH4 @4 + @4 + KV4F: (28)

represerne une destrois composartes du vecteur vitesseou de la temperature potentielle. La di usion
d'ordre 4 est plus selective que celle d'ordre 2.

Le reglagedesdi usivit esKy,, Kv,, Ky, et Ky, estdelicat, car il estpreferable qu'ellessoiert les
plus faibles possiblepour ne pasalterer la physique de I'ecoulemen. En outre, le choix de di usivit es
trop grandespeut conduire au developpemert d'instabilit es numeriques. Les valeurs conseilkespour
Itrer lesondesde periode 2 x sort, ARPS (1994) et Pielke (1984):

_ 1 x* Y z
Kn, = 507 —5* —5 etKy, — |
_ 1 x* oy z *
KH4 = 50 1 y) + 7 etK\/4 — . (29)

Dans la plupart de nossimulations, K, et Ky, sort imposees.Elles sort generalemert choisiesegales
aux valeurs conseilees.

2.3 Mo dele de turbulence

Dansle code ARPS, la turbulence estdecrite par la simulation desgrandesedelles(SGE). Dansla
suite on decrira cetype de modelisation et lesmodelesde sous-mailleassies, existants al'origine dans
le code. La technigue de resolution par simulation desgrandesecdellesconsistea Itrer lesequations
de Navier-Stokes et a modeliser la contribution a I'ecoulememn de la partie non resolue,dite de
sous-maille. Par cette methode, on decrit I'evolution des structures turbulentes instationnaires dont
I'edhelle est superieure a la taille des mailles. Les modelesstatistiques, ne donnert pas acesa cette
information.

2.3.1 Equations Itr ees

Les variables , uj, p et sort Itr eesspatialemert. La longueur caracteristique du Itre est
=( x y ,)173. Cesvariables se decomposert en une partie Itr ee grande echelle ~ o, pou ~
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explicitement resoluepar les equations et une partie sous-maille % u®, p°ou © Pour la vitesse, par
exemple,cecirevient a ecrire :

VA

th(6t) = ui(* =t)G(r)dr avec (2.10)
v

uit) = e t) + udxt) (2.11)

+ estle rayon du ltre, V le volume d'integration et le ltre physique G () estde ni par :

1= sijx < =2

G = 0 sinon : (2.12)
Apres ltrage desequations(2.2), (2.6) et (2.7), on obtient le systemed'equations suivant :
8
@ @ 1 @ ¢ @1t @ | @j
—t i —= —— —_— 2 ik bk Uy +B g+ —+ —;
% @ e @& " ‘@ kB Fee TR gy T @
dp, @fp 1@ @
% @ @ ~se e (2.13)
@ I @ @ o
Dans cesequations apparaissem les termes dits de \sous-maille" que sort le tenseur de Reynolds
j = titj @u; etle ux turbulent de temperature potentielle j = &~ Yu;. Cestenseursdoivert

etre modelisesen fonction desgrandeursresoluesa n de fermer ce systemed'equations.

2.3.2 Mo deles de sous-maille

Le code donne le choix d'utilisation de trois modelesde sous-mailledi ererts. Il y a le modele de
Smagorinsky (1963),le modelede Smagorinsky dynamique decrit par Germano et al. (1991), et le
modele a une equation pour I'energiecinetique de sous-maille.Dans les deux premiers cas, il s'agit de
modelesde viscosite puremert dissipatifs ou la viscosite et la di usivit e de sous-maillesort exprimees
en fonction du tenseur des cortraintes. Pour la troisieme modelisation, I'equation de transport de
I'energiecinetique turbulente estresolueet la fermeture est appligueeau niveau de cette equation. La
version du modele Smagorinsky dynamique a ete implanteepar Aguirre  (2005).

Mo dele de Smagorinsky (1963)

Lesdeux tenseurs j et ; sort donnespar un modele de viscosite :

1
7 30 kk= KmSij ; (2.14)
@
i = K —/—: 2.15

La viscosite et la di usivit e \sous-maille" K, et K sort donneesen fonction desgrandeursresolues
par un modele base sur I'hypothesed'equilibre local entre la production et la dissipation a petite

edelle. De I'ecriture de cet equilibre, on deduit les formulations suivantes pour K, et K
S
2 N2
(Cs) 25ij Sij Pr. ; (2.16)
It

Km

Km
K = —: 2.17
Prt ( )
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L'in uence de la strati cation de I'atmosphere entre en compte dans la formulation de la viscosite
turbulente par l'intermediaire du terme N?2=P;, suggere par Lill y (1967). Cela fait intervenir la
frequencede Br unt-V aisal a N :

1=2
gd
N = ; 2.18
R (2.18)
et le nombre de Prandtl  turbulent Pr¢. Celui-ci est exprime a partir de la longueur de melange:
1
Pry= : (2.19)
o2
1+ —

L' echelle de longueur sous-maillel, correspond a la taille maximale destourbillons non-resolus.Pour
la strati cation neutre ou instable, on supposel = et Pry = 1=3. En d'autres termes, la di usivit e
sous-maille est trois fois plus importante que la viscosite sous-maille. Si la strati cation est stable,
la longueur de melangeest reduite de maniere a tenir compte du con nement de I'ecoulemen par la
strati cation, Deardorff ~ (1980):

1=2

o g@r

I:O:76 ’¢ :
T @

Cette expressionimposeau Pr; d'etre compris entre 1=3 et 1. Cela permet de prendre en compte
la reduction de I'echelle de la di usion turbulente du scalaire par la strati cation. Dans tous les cas
etudiesici la strati cation de l'ecoulemen est neutre, doncl = et Pry = 1=3.

(2.20)

D'autre part, dans une turbulence homogene et isotrope, Lill y (1967) propose de prendre la
constarte Cs egalea 0:23. Cependart, dans le casdesecoulemen cisailles, cette valeur provogue une
surestimation de la dissipation des petites ectelles. Numeriquemen, Deardorff (1970) a trouve
gue dans un ecoulemen en canal la valeur Cs = 0:1 est la plus adequate. En ra nan t le maillage,
Mason & Callen (1986) trouvent que Cs = 0:2 donne de meilleurs resultats que Cs = 0:1. Moin
& Kim (1982) utilisent une fonction d'amortissemert de Van Driest (1956) pour tenir compte du
fait que la viscosite turbulente deviert negligeableen proche paroi. Piomelli et al. (1988) proposert
encoreune fois la valeur de Cs = 0:1, et utilisent aussiune fonction de paroi. Nous concluons,comme
Germano et al. (1991), que le parametre Cs du modele de viscosite est non-universel et peut varier
d'un ecoulemen a l'autre mais aussid'une regionde I'ecoulemen a l'autre. Cesderniers developpent
une approche dynamique qui consistea determiner Cs de maniere locale et instantanee a partir des
proprietesdespetites echellesturbulentes du champ resolu.C'est cette modelisation (Aguirre  (2005))
gue nous utilisons pour toute la suite.

Mo dele de Smagorinsky dynamique, Germano et al. (1991)

An d'obtenir la constarte de Smagorinsky variable localemen et instantanemert, les equations
Itr eesde Navier-Stokes (2.13) sort Itr eesune deuxieme fois avec un ltre test. Celui-ci est de
meémetype quele ltre G(r) (2.12), maisil a une largeur superieure. Le rapport erire leslargeursdes
deux ltres estl'unique parametre (supplemertaire) de cette modelisation. Il doit &tre le gaged'une
certaine corvergence.

En appliquant le ltre test note E), d'epaisseur’ sur I'equation de transport de quartit e de
mouvemert du champ resolu(2.13), on obtient :
!
@i+A@1_ 1 @ F @réj A A 2 @| @Ij

—tbt—_—= =1 2k B U +Bizt —+ =L (221
@ ]@j @I d @j j ik k Ok i3 @J @J ( )
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ouTi = &6 Lﬂuj est'equivalent du tenseurde sous-maille j pour le ltre test. Par analogieavec
le modele de Smagorinsky (1963), j et Tj sort modelisespar :

1 o~
i g0k = Zsi(xyizit) SIS (2.22)
o1 - v A&
le 3 ij Tkk - 2C:SL (X: y,z,t) JS]SIJ . (2-23)

ou jSj = (2Sj Sj Y172, En ltran t le tenseur de sous-maille j al'aide du Itre test, Germano et
al. (1991) construisert le tenseurL j; . Celui-ci peut etre calcule directemert en appliquant le Itre test
au champ de vitesseresolupar la SGE. En e et, Lj estdonne par :

Ly = Tj % (2.24)
= tﬂtfj + & Gj ; (2.25)

qui peut etre calcule directement en appliquant le Itre test au champ de vitesseresolupar la SGE.
D'autre part, les deux fermetures sous-maille proposees pour les tenseurs jj et T (2.22 et 2.23
respectivemert) conduisen a:

1
Li 5 i L

2CaL (yizt)( “%SiS  Asis; (2.26)

2CsL (% y; Z, )My (2.27)

Ainsi, Cgs (X;y;z;t) peut tre calculee de maniere locale et instantanee. Cependart, (2.24) est un
systemede cing equationsindependartes avecuneinconnue.A n d'obtenir Cg (x;y; z;t), Lill y (1992)
proposede minimiser l'erreur avec lI'approche des moindres carres. En de nissant Q comme le carre

de l'erreur : )

1
g il CsLOGy;zMy (2.28)

enposart @=@s. = 0, Cs. (X;V;z;t) estdonneepar :

Q= Lj

CsL(Xy;z;t) = éillj\/l?u ;
]

(2.29)
L'appro che developpeepar Lill y (1992) di erede I'approche initiale de Germano et al. (1991). Ces
derniers ont multipli e I'equation (2.26) desdeux cotespar S

1L S |

(2.30)
2Mi; S

CsL(xy;z31) =

Ce faisant, Germano et al. (1991) n'obtiennent qu'une projection de Cs_ (X;Y; z;t).

Par ailleurs, il sepeut quelocalemern Cg, (X; y; z;t) atteigne desvaleurs negativestrop grandes,de
sorte que la viscosite totale  + K, puissedevenir negative. Cela genere desinstabilit esnumeriques.
Pour eviter ce phenonene, il est possible de calculer une valeur de la variable Csi (X;y;z;t), qui
sera, par exemple, la moyenne de Cgs (X;Y; z;t) dans les directions d'homogeneite de I'ecoulemen
Dans notre cas, cette mayenne est faite sur un plan horizontal car nous etudions principalement des
ecoulemenm en coude limite.
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Ci-dessousest etablie, de la méme facon, la fermeture dynamique du tenseur de sous-maille de
ux detemperature potentielle ; = &y~ 9uj, Moin etal. (1991)et Lill y (1992). Le ltre test est
appligue a I'equation d'ewolution de la perturbation de la temperature potentielle Itr eeet on obtient :

& & @ . @,
P = W="4 : 231
@ e e’ @ (2:31)
ouT, = & = 8,- . Lestenseurs ; et T; sort obtenus par analogie avec le modele de Smago-
rinsky (1963):
2Cs. 2. @
i = —]S] = 2.32
J Prt @J ( )
N
2CS|_ /\2- AR @
T = ——jSj—: 2.33
j Pr, J J@(j ( )
En considerant le tenseurde ux de temperature potentielle lie au Itre test
PP =T 4 (2.34)
g ~ Al
= B t (2.35)

et enappliguant la minimisation del'erreur avecl'approche desmoindrescarres,on obtient (Lill y (1992))
I'expression suivante pour le nombre de Prandtl  turbulent :

1 1 Pj R;
— = ; 2.36
Pr: 2CS|_ RJZ ' ( )
ME P R
= —5 ; 2.37
LMk R? (2:37)
ou |'equation (2.29) a ete utilis ee pour obtenir |'egalite et ou R; estdonne par :

@ ,.@
R = "2Sj=  3sj— : 2.38
j Sig Sig (2.38)

Dans le cadre de la dispersion atmospherique de polluants en canopee, ou interviennert entre autre
desecoulemers de paroi, dese ets de cornvection, la presenced'obstaclesdoit &tre prise en compte.
Les modeles de sous-maille sansune constarte dynamique donnert alors de moins bons resultats a
causedesfortes inhomogeneites, Murakami  (1996).

Compte tenu de l'objectif de cetravail, danstoutes nossimulations, on utilise le modele dynamique
de sous-maille. Notons que nous n'etudions que des cas neutres mais que la resolution de I'equation
de transport de la temperature potentielle (2.13) est maintenue.

Mo dele a une equation pour I'energie cinetique turbulen te de sous-maille (Deardorff  1980)

Cette approche est cengeameliorer la prise en compte du transport despetits tourbillons generes
par les creux, les bosseset les inhomogeneites thermiques. Elle est basee sur la notion de longueur
de melangede sous-maillel, qui depend de la strati cation de I'atmosphere et de I'energiecinetique
de sous-maille. Les deux tenseursde sous-maillesort a nouveau donnes par le modele de viscosite,
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equations (2.14) et (2.15). A la di erencedu modele de Smagorinsky (1963), la viscosite et la
diusivit e, K, et K , sort fonctions de I'energie cinetique turbulente de sous-mailleet non plus du
tenseur des cortraintes resolues.

L'equation de transport de I'energiecinetique de sous-mailleR, est obtenue a partir de I'equation
d'ewolution de la vitesse sous-maille. En faisart la di erenceerntre |'equation de consenation de la
quantit e de mouvemen non Itr ee(2.2) et I'equation Itr ee(2.13), on obtient I'equation de transport
des uctuations de vitesseen sous-mailleu’. Cette equation est ensuite multipli eepar u?, et I'equation
de transport de uj0 est multipli ee par u?. En appliguant le Itrage ala sommede cesdeux equations,

on obtient I'equation de transport du tenseurde sous-maille,&?ujo. Enn, enprenant i = j, I'equation
de transport de K est etablie. Apres simpli cation et modelisation des correlations triples et des
correlations pression-vitessel; p I'equation d'ewolution de R deviert :
F,y Eo 5+ 9,4+ 9 5, & . (2.39)
@ @; r @; @;
Dans le deuxieme membre, en allant de gaude a droite, on reconndt les termes de production par
cisaillemert, de production ou de destruction par e et de ottabilit e, de diusion et de dissipation
visqueusede I' energiecinetique sous-maille.Le terme de di usion modelisele transport en sous-maille
de R, et des correlations oi; p. C'est 'hypothesela plus contestable de cette modelisation, car on
utilise la viscosite sous-mailleK ,, comme coe cien t de proportionnalit e.

La viscosite et la di usivit e turbulentes sort determineesa partir de I'energiecinetique K par :

p —
Km = Cd K: (2.40)
— Km .
K - P—rt.

La de nition (2.17) de K reste inchangee. La longueur de melange | et le nombre de Prandtl
turbulent Pr sort toujours donnespar (2.20) et (2.19), respectivemert. La constarte Cy estdeterminee
de facon optimale par Moeng et Wyngaard (1988), a partir de la theorie de la turbulence et des
simulations de corvection libre a forte resolution spatiale. Elle vaut Cy = 0:1.

La dissipation de K est donnee par (Deardorff ~ (1980)) :

R3=2

w2 O (2.41)

ou C estune constarte qui d'apresDeardorff ~ (1980) vaut :

39 ala paroi;

C = 0:7 alilleurs :

(2.42)
C est xeea 3:9 au sol, pour tenir compte de I'anisotropie locale, Deardorff (1980). An de
reduire le pic d'energie cinetique turbulente a la paroi, la valeur de C a ete regustee presdu sol,
Aguirre (2005). Une decroissancexponertielle estintroduite entre C = 0:7 et C = 3:9 sur lesdix
premieresmailles. Le sol reste neanmoinsun probleme crucial.

Dans toutes nos simulations, m&me si on utilise le modele dynamique de sous-maille (Germano
et al. (1991)), nous resohons I'equation d'ewolution de I'energiecinetique turbulente (2.39). En e et,
comme cela seradecrit dans le deuxieme chapitre, cette grandeur de la turbulence nous est indispen-
sable pour la modelisation stochastique des particules uides porteusesde scalaire en sous-maille.
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2.4 Param etrisation des ux

Les ux verticaux de quarntit e de mouvemert i3 et le ux de chaleur sensible 3 au sol sont
evaluespar desmodelesinspiresde Businger et al. (1971) sousforme analytique (Byun (1990)). Ces
ux interviennent entant que condition a la limite inferieure du domaine pour les ux de quantit e de
mouvemert 13 et 23 etle ux de chaleur sensible 3 dans! equation (2.13). Les ux de surfaceson
donnespar :

(13)s = r CamMax [juj; jUjmin U ;

(23)g = r Cammax [juj; jUjmin 1V ;

(3)s = r Caghmax [juj; jujmin 1 ( 2s s) - (2.43)
Le module de la vitessejtj = u? + v? 2 intervenart dans cesformulations est limit par jujmin

pour eviter queces ux s'annulent encasdevent nul. g designela temperature potentielle a la surface,
speci eepar l'utilisateur ou calculeepar le modele de rayonnemern inclus dansle modelede sol, et 5
estla temperature potentielle calculeeau premier niveauau-dessusiu sol. Lescoe cien ts de transferts
Cam et Cgp sort issus,dans nos simulations, desformulations de Byun (1990) et Louis (1981) pour
un ecoulemen en strati cation neutre :

0 1,
k
Cim = %7“§ ; (2.44)
Z;
In -
0o 1,
1 Ky §
C = — B : .
dh Pre 2 (2.45)
In —
29

ou k, estla constarte de Von Karaman , zg est la hauteur de rugosite et z; est la hauteur de la
premiere maille.

2.5 CGirille de discr etisation spatiale

Lesequations(2.13) qui regissen |'ecoulemen sort ecritesen coordonneesgeneraliseesdetype Gal-
Chen, Gal-Chen & Sommerville (1975),c'est-a-dire avecsuivi deterrain et homogeneite horizontale
du maillage. Le maillage peut &tre etire progressivemert selonla direction verticale a n d'augmerter la
resolution dansla zoneproche du sol. Lesequationsdu modele (2.13) sort discretiseespar une methode
de di erencesnies sur une grille ou les variables ont un positionnemert entrelace de type Arakawa-
C. La gure 2.1 schematise une maille de calcul sur laquelle sort disposesles positions relatives des
variables. Le schemade discretisation spatial utilis e dans ARPS estun schemacertr e du secondordre
sur maillage cartesienregulier et de premier ordre sur maillage curviligne.

2.6 Schema temp orel

Un schemacertr e de secondordre entemps, de type leapfrog (Klemp & Wilhelmson (1978)), est
utilis e pour l'integration en temps des equations (2.13). Ce schema assurel'in tegration sur un grand
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Fig. 2.1 { Sthema d'une maille de calcul avec le positionnemen des variables du modele de type
Arakawa C-grid.

pasde temps a partir deschampsaux deux instants precederts. Il estassaie a la technique de\ time-
splitting” deja evoquee au paragraphe 2.2.2. L'ordre 2 en temps de ce schema necessitel'application
d'un Itre Asselin (Klemp & Wilhelmson (1978)) couplant lesdeux modesresolus,l'un numerique
et l'autre solution physique de I'equation d'advection, a la n de chaque pas de temps.

Le technique de\ time-splitting" induit l'utilisation dedeux pasdetempsd'integration. L'in tegration
sur le petit pas de temps est e ectuee au moyen d'un schema amont-aval explicite du premier ordre
(Klemp & Wilhelmson (1978)). Le gradient de pressionet la divergencede vitesseintervenart dans
les equations de quantit e de mouvemert et de pression(2.13) sort integressur le petit pas de temps.
Ce sort les termes dits \acoustiques". Les equations de quartit e de mouvemert et de pressionsort
ainsi resoluesa chaque petit pasde temps, alors que |'equation pour la temperature potentielle (2.13)
est resoluea chaque grand pas de temps.

2.7 Conditions aux limites

Cing typesde conditions lateralesdi erertes sort disponiblesdansARPS . Au sommetdu domaine
on ale choix ertre trois d'entre elles,qui peuvert etre coupleesavecune couce absorbarte a l'interieur
du domaine. Les conditions aux limites sort imposeespar l'intermediaire des points exterieurs au
domaine physique. Nous ne detaillerons ici que les conditions limites utilis eesdans nos simulations
numeriques,i.e. :

{ forcageexterieur a I'entr eedu domaine,

{ condition radiativ e a la sortie du domaine,
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{ paroi rigide sansfrottement couplee avec une fonction d'amortissemert (Van Driest (1956))
au sol,

{ condition d'amortissemert sur la limite superieure,

{ conditions periodiquesdansla direction transverse.

2.7.1 Conditions laterales

L'utilisation de points exterieurs au domaine physique permet de garder la méme expressiondu
schema d'advection pour I'ensenble du domaine. Cing conditions limites sort de nies :

{ paroi rigide sansfrottement,

{ condition periodique,

{ condition de type gradient nul,

{ condition radiativ e,

{ forcageexterieur.
Danscequi suit nousdecrironsbrievemern lesconditions limites lateraleschoisiesdansnossimulations.

Perio dique

La condition limite de type periodique donne au calcul une dimensionin nie dansla direction de
periodicite. Pour la direction x, cette condition setraduit par le systemesuivant :

u(Lj;k) = u(nx  2j;Kk) ; u(nx; j;k) = u3;j;k)
v(L;j;k) = v(nx  25j;k) 5 v(nx  15jk) = v(2;];k)
w(l;j;k) = wnx  2j;k); winx  Lj;k) = w(2;];k)
(Ljsk) = (nx o 2j5k) 5 (nx Ljik) = (2:]:K) - (2.46)

An d'eviter tout e et de bord, dansla direction transversaleon utilise desconditions periodiques.

Radiativ e

La formulation de cette condition est bassesur lesconditions limites de type Sommerfeld ou l'on
supposeque la propagation de la variable est decrite par une equation d'onde :

@ @

a +C & 0; (2.47)
ou ¢ estla vitessede phasetenant compte de la vitesselocale d'advection et de la vitessede propaga-
tion d'onde pour chacunedesvariables (vitesse normale et pression). Pour les autres variables (les
vitessesparalleles,temperature et scalaire), le meéme systemed'equationsqu'a l'interieur du domaine
est applique. ¢ est obtenue par la methode d'Orlanski  (1976). Cette condition est appliquee a la
n du domaine dans la direction de I'ecoulemen. Elle empede le retour d'ondes dans le domaine et

permet d'obtenir une couche limite stable entemps, a la di erenced'une condition de periodicite.

Forcage ext erieur, Aguirre (2005)

Pour nossimulations lesvaleursde toutes lesvariablessort x eesa I'entreedu domaine.On impose
a la vitessegrande echelle un pro | logarithmique de type:

U» Z
t(X;y;z;t) = PY I Z
wWXx;y;z;t) = 0
w(x;y;z;t) = 0: (2.48)
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A l'instant initial unealeatorisationdu pro| grandeedelle devitesseestappliquee.Cette aleatorisation
est obtepue a partir dgsproIs experimertaux destrois composartes diagonalesdu tenseur de Rey-
nolds , u®  v®et w® Ainsi, alinstant initial le pro| de forcagea I'entreedu domaine s'ecrit :

p__
t(X;y;z;t) = i PN
kv ZO
p__
WX y;z;t) = pvd2
w(Xx;y;z;t) = W—cjz X (2.49)

ou estune variable aleatoire comprise entre 1 et 1. Aux instants uljerieugs, pour genir compte
des uctuations de sous-mailledans le forcageen entr ee, les valeurs de u® = v® et w® sur une
section situee au tiers du domaine sort reintroduites en entr ee. Nous n'avons pas choisi la section
correspondant a la n du domaine pour pouvoir traiter le casdesecoulemeis autour d'obstacles.

2.7.2 Conditions au sol et au sommet

Les conditions limites disponibles suivant la verticale sort de trois types:
{ paroi rigide sansfrottement,

{ conditions periodiques,

{ condition de type gradiert nul.

Paroi rigide sans frottemen t

Au sol on applique la condition de paroi rigide sansfrottement coupleeavec une fonction d'amor-
tissemen de la viscosite turbulente, Van Driest (1956). La condition limite de paroi rigide sans
frottement s'ecrit :

u(i;j;1) = u(i;j;2)
v(i;j;1) = v(i;j;2)
w(i;j;1) = w(i;j;3)
;1) = (51,2 (2.50)

2.7.3 Couche de Rayleigh

An d'eviter les re exions d'onde sur la limite superieure du domaine de calcul, une condi-
tion d'amortissemert existe dans ARPS . Pour les ecoulemens qui generert des ondes de gravite
(ecoulemers strati es au-dessusd'une topographie, par exemple, Anquetin et al. (1999)), mais
egalemen pour les ecoulemetts qui presertent deszonesconvectives, I'amortissemert des ondessur
la limite superieure est tr esimportant.

Le princip e de cette couche, appelee couche de Rayleigh , est d'amortir progressivemert les lon-
gueursd'ondes presertes dans cette partie du domaine de calcul. Un terme de dissipation est rajoute
dans les equationsdu mouvemert et dans | equation de temperature (2.13) sousla forme :

DRay = RD(Z) ; (2.51)

ou Rp (2) estlinversede I'echelle de temps d'amortissemert et est la perturbation du champ de
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vitesseou du champ de temperature. Le prol de Rp(z) estdonne par Klemp & Lill y (1978):
8
<0 pour z < Zpay
Ro(z) = . _Ray (z  ZRay) (2.52)

1 cos ————= pour z  Zgay :
2 Z1  ZRay Y

Zray €st la hauteur de base de la coude, zr et la hauteur du sommet du domaine et Ray est
la frequenced'amortissemen, de l'ordre de 10 a 50 fois le pas de temps. Typiquemert, dans les
simulations de cette these, ray = 1520 t).

2.8 Application a la couche limite de Fackrell & Robins (1982)

L'objectif de nos travaux est I'etude de la dispersion de particules solides ou liquides dans les
ecoulemenms atmospheriques.A n de valider lesdi erertes modelisations adopteesou que nous avons
dewveloppees,nous avons besoinde donneesexperimertales les plus completespossibles.C'est ainsi que
nous sommesamenres a simuler des experiencesde laboratoire. Etant donne que ARPS est un code
adapte aux edhelles spatialesallant de quelquesdizaines de metres a quelquesdizaines de kilometres
l'application de celui-ci a une coude limite de sou erie n'est pasimmediate est necessiteune etape de
validation. Pour ce faire nous avons choisi I'experiencemenee par Fackrell & Robins (1982). Il ne
s'agit pasde l'unique experiencede coude limite ni de la plus detailleed'un point de vue dynamique.
Cependart, elle porte aussisur la dispersion d'un scalaire passif, ce qui nous permettra de valider
le couplageentre la SGE et la modelisation stochastique de sous-maille du transport de particules
uides. Cette modelisation stochastique intervient dansla resolution de I'equation du mouvemert des
particules solideset liquides pour le calcul de la vitesserelative des particules par rapport a l'air.

2.8.1 Caract eristiqgues de la couche limite

On ervisagel'experiencemeneepar Fackrell & Robins (1982). 1l s'agit du rejet d'un gaz passif
issu d'une sourceponctuelle placee dans une coude limite neutre. Dans cette partie on ne montrera
que lesresultats relatifs a la dynamique. La dispersion de scalaire passif seratrait ee dans le chapitre
suivant. L'epaisseurde la coude limite , la vitesse exterieure Ug, la vitesse de frottement u et la
rugosite zo valent respectivemert :

8
3 = 1:2m

Ue = 4m=s (2.53)
2 U = 0:04Me '

z0=24 10 *m:

A n de simuler cette couche limite, un maillage de 72 32 32 malilles a ete utilis e. Les mailles
danslesdirection x ety ont la mémetaille, x = 0:Im et y = 0:1m. Dans la direction verticale, le
maillage estra n e ala paroi suivant une loi en tangente hyperbolique. La taille moyenne desmailles
verticalesest  zmoy = 0:1m, la plus petite maille a la paroi est zmin = 3mm. Le pasde temps, dans
cette simulation estdt = 2:10 “s.

Fackrell & Robins (1982) ne constatert pas d'epaississemende coude limite. Dans nos si-
mulation on considere que les pro Is de couche limite mesures sort veri esa l'abscissede la source
Xs = 1:05m. Pour la condition de forcageen entr ee,on applique lespro Is mesursen tenant compte
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de I'epaississemeande coude limite, suivant la loi, Schlichting  (1968):

Ue(lo+ x) %2

xX) = 0:37(¢+ x) (2.54)
ot kv
ln—=
n Z0
5=4 1=4
— Ue .
b = &5 X (2.56)

ou lg est la longueur du plat necessairepour generer une coude limite de 1:2m avec une vitesse
exterieure de 4m=s a une distancede x = 1:05m. Ici, Ip = 97:9m. Les details du forcagesont decrits
dans Aguirre  (2005).

2.8.2 Resultats et comparaisons

Lespro Is verticaux dela vitessemoyenneax = 3;:3 (= 4m) etax = 5 (= 6m) sort reportes gure
2.2 et gure 2.4, respectivemert. Les adimensionnalisationssur les deux sectionsdi erertes tiennent
compte de I'epaississemende coude limite suivant les equations (2.54) et (2.55). Les moyennessont
prises sur les plans horizontaux et sur un intervalle de temps (10T_.) su samment long pour avoir
des statistiques stables en temps. Pour les deux sections,les pro Is de vitesse moyenne sort en bon
accord avec les resultats experimentaux dans la zone logarithmique et dans la zone externe. Dans
nos simulations, la premiere maille setrouve a z* = 37:6, ce qui correspond a 10zq. La sous-coube
visqueusen'apparat pas car elle est detruite par la presencede rugosites.

Les prols verticaux de I'energie cinetique turbulente moyenne, et de la moyenne des trois com-
posartes diagonalesdu tenseur de Reynolds ax = 3:3 (= 4m) etax = 5 (= 6m) sort reportes
gure 2.3 et gure 2.5, respectivemert. L'energiecinetique turbulente obtenue a partir des edelles
resoluesest legeremen sous-estinee (gures 2.3(a) et 2.5(a)). En rajoutant la contribution de sous-
maille, obtenue en resohant I'equation de transport de I'energie cinetique turbulente de sous-maille
(equation 2.39), on retrouve les pro Is experimentaux. |l en est de méme pour lestrois composaries
des uctuations de vitesse,u®, v® et w®. Tout de meéme,la correction apporteerestefaible compareea
I'energiecinetique turbulente resolueet on peut considerer que la simulation numerique resoutla plus
grande partie du champs. Les donneesde Fackrell & Robins (1982) s'arrétent a z* = 300. Ainsi,
ils n'ont probablemert pas pu mesurerla valeur maximale de I'energiecinetique et de la composarte
longitudinale de la uctuation de vitesse. Manifestemert nos simulations surestimen les valeurs de
cesdeux grandeurs a la paroi. Entre di erertes sectionsdu domaine, les pro Is des cing grandeurs
preserneesici n'ewluent pas.La coude limite est stable en espaceet en temps.

Les simulations realissesont permis d'obtenir lespro Is de vitessemoyenne,de I' energiecinetique
turbulente et des uctuations de vitessedanslestrois directions, adi erertes sections.On a pu veri er
que les resultats obtenus sort en bon accord avec I'experiencede Fackrell & Robins (1982). La
coude limite ainsi simulee peut etre utilis ee pour la simulation de la dispersion de scalaire passif et
la validation du couplageentre la SGE et la modelisation stochastique de sous-mailledu transport de
particules solidesou liquides.
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Fig. 2.2{ Prols verticaux de vitessemoyenneax = 3:3 .||, ARPS ; , experiencede Fackrell
& Robins (1982); | |, loilogu=u = 1=klog(z=2zy)
Conclusion

Le code de calcul ARPS avecle modele dynamique de sous-maille, Germano et al. (1991), a ete
utilis e pour simuler la couche limite rugueusede I'experiencede Fackrell & Robins (1982). Bien
gue le code ait ete developpe pour des edelles atmospheriques, I'application a une coude limite de
laboratoire conduit a desresultats satisfaisarts. Les proIs de vitesse moyenne, d'energie cinetique
turbulente et destrois composartes des uctuations de vitesse sort en bon accord avec les pro Is
experimentaux. Ainsi, lI'experiencede Fackrell & Robins (1982) sera utilis ee pour la suite de nos
validations, notammert pour le couplageentre la SGE et la modelisation stochastique de sous-maille
dansI'etude du transport de scalaire passif, des particules solideset desgouttelettes.
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Fig. 2.3{ Prols verticaux de I'energiecinetique turbulente et des uctuations de vitessex = 3:3 .
Lignes, ARPS : { { {, resolug | [, sous-maille; ||, totale; , experiencede Fackrell &
Robins (1982).
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Fig. 2.5{ Prols verticaux de I'energie cinetique turbulente et des uctuations de vitessex = 5.
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Chapitre 3

Couplage d'un modele stochastique
lagrangien sous-maille avec la
simulation des grandes echelles

3.1 Intro duction

La SGE est utilisee pour etudier la dispersion de scalaires passifs, de particules solides et de
gouttelettes dansune coude limite turbulente. Le problemeestaborde par une approche lagrangienne.
Lesparticules uides contenant le scalaireainsi que lesparticules solideset lesgouttelettes sedeplacert
suivant |'ecoulemen grande-edelle directemert resolu par la SGE. L'approche que nous presernions
danscetravail a pour objectif de concilier au mieux le transport, d'une part, et lesprocessushimiques
ou lesinteractions ertre particules solideset gouttelettes, d'autre part. La chimie et les interactions
ertre particules etant des processuslocaux, nous sommesamenes a modeliser le deplacemen et la
vitessesous-mailledesparticules enquestion. A n de determiner cette vitessesous-maille,une equation
stochastique de Langevin est utilis ee. Le modele stochastique est reformule en termes de grandeurs
Itr eeset il est exprime uniquemert en fonction des grandeurs obtenues par la SGE. Ce chapitre ne
traite que du modele stochastique pour les particules uides.

Bien que I'etude de la dispersion de scalaire passif ne soit pas l'objectif principal de ce travail,
la modelisation de la vitesse sous-mailledes particules uides contenant le scalaire est indispensable
car elle est preliminaire a la determination de la vitesse sous-maille pour les particules solideset les
gouttelettes (chapitre 4). En e et, pour cesdernieres, nous resohons I'equation du mouvemert ou
intervient la vitesserelative entre le uide et lesparticules solidesou liquides. La vitessedu uide ala
position de la particule solide ou liquide est obtenue localement commela vitesse grande echelle plus
la vitessepetite ecthelle issuedu modele stochastique.

Tout d'abord, dans ce chapitre nous decrivons brievemert le modele stochastique tridimension-
nel inhomogene dans le cas classiquede la decomposition de Reynolds . Ensuite, nous detaillons le
couplageet la formulation du modele stochastique tridimensionnel que nous avons adapte a une SGE
en turbulence inhomogene.En n, la SGE couplee avec le modele stochastique en sous-maille est ap-
pliquee a I'experiencede Fackrell & Robins (1982) sur la dispersion de scalaire passif dans une
coudhe limite turbulente. Lespro Is de conceriration moyenne,de la variancede la concerration ainsi
gue des ux de massesort comparesaux resultats experimentaux.

64
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3.2 Mo deles stochastiques en turbulence inhomog ene isotrop e

3.2.1 Intro duction et demarche generale

Soit une source ponctuelle situee en xp. On fait I'hypothese que chaque particule suivie est
constitueed'un ensentble indissociable de ng moleculesde I'especeA. Cecirevient a supprimer I'e et
de la di usivit e moleculaire de I'espece.Soiert :

{ *L (tj>*0;tp) la position au cours du temps d'une particule issuede la sourcea l'instant tg,

{ pL, (%;tjx0;t0) la densite de probabilit e (dans toute la suite on utilisera la notation d.d.p.) de
presenced'une particule de nie par

pL, (%;tjxo; to) dx = Proba(x x| (tj*o;to) < x + dx) ; (3.1)

c'est-a-dire la probabilit e de presenced’'une particule dans un volume elemenaire dx autour de
* sadant qu'elle setrouvaient en xq a tg.

Conndtre p., (%;tjxo; to) revient a conndtre pour toute realisation la fonction :

x = xL (tjxo;to) ; (3.2)
solution de:
o= 6
g - Heet)

ou ¢ estsolution de l'equation de Navier-Stokes . La connaissanceexactede pi, (%; tjxo; to) necessite
donc celle de & sur un nombre in ni de realisations. La valeur instantanee de ¢ dans un ecoulemen
turbulent etant quasimen impossiblea calculer, elle est modeliseede manieredynamique enrespectart
certaines proprietes statistiques du champ de vitesse, telles que sa valeur moyenne, son ecart type,
I'echelle de temps integrale, ... C'est cette approche qui est adoptee par les modeles stochastiques
lagrangiens, a ceci pres gu'ils raisonnent avec la vitesse lagrangienne d'une particule w_ (tjxo;to),
relieea la vitesseeulerienne par :

v (tjxo;to) = dp (¢ (tjxo;to) ;t) : (3.4)

3.2.2 Mo dele stochastique en turbulence inhomog ene, form ulation contin ue

Le modele lagrangien caracterisart la trajectoire aleatoire d'une particule dansun ecoulemen tur-
bulent estissud'une analogieavecle modele de deplacemen microscopiqued'une moleculesuivant la
theoriedu mouvemert brownien. L'id ee,initialement propossesousforme discrete par Taylor (1921),
est de represerter le mouvemert turbulent d'une particule uide par I'equation de Langevin . Ce
modele ne simule pas le champ de vitesse physique, mais un champ de vitesseveri ant certainespro-
prietes statistiques du champ reel. C'est donc uniquemert au niveau statistique que le modele peut
etre interprete.

Dans ce type de modele, on fait I'nypotheseque la position de la particule uide dans l'espace
desphasesewlue de facon markovienne, c'est-a-dire que la position future ne depend que de son etat
presett et non de sesetats anterieurs. Il faut alors supposer que les variations de la vitesse a deux
instants successifssornt decorrelees, soit en d'autres termes, que I'echelle de temps integrale T, de
I'acceleration est beaucoupplus petite que I'echelle de temps integrale T, de la vitesse.
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L'analyse meneepar Monin & Yaglom (1975) montre que:
T.= Re T, (3.5)
La condition T, << T_, n'est donc veri eeque pour un nombre de Reynolds grand.

Dans un ecoulemen turbulent la vitesse d'une particule uide peut etre ecrite sousla forme
suivante :
Vi(t) = uiCe(t);t) + vt) ; (3.6)

ou v; estla vitesselagrangiennede la particule uide dansla direction x;, et u; la vitesseeulerienne
du uide ala position x(t) de la particule uide. Le signebarre caracterisela moyenned'ensenble. vi0
estla uctuation lagrangienneautour de la valeur moyenneeulerienneu;. Dans un ecoulemen ou le
nombre de Reynolds est susamment grand, on pourra faire I'hypotheseque le processusaleatoire
donnart la position (¥; %) de la particule uide dansl'espacedesphasesest markovien. Si on suppose
de plus que:

{ * et ¥ sort desfonctions corntinuesdu temps avec

ax

FE (3.7)

{ le processusa la m&mestructure locale qu'un processusa incremertations independartes;
le processuqx; ¥) peut alors &tre decrit par le systemed'equations stochastiques(Thomson (1987)) :

dxj = vidt ;
dvi = a (6w t)dt+ by (6 wt) (1) ; (3:8)

ou j(t) estun bruit blanc gaussienisotrope de moyennenulle et de variance dt, tel que :
(19 (9= (t° t%adt: (3.9)

avec j et (t% t9 desfonctions Dira c. La vitesse de chaque particule uide comporte une partie
deterministe a; (x;¥;t) et une partie aleatoire b (x;¥;t) j(t). Etant donne que la vitessed'une parti-
cule uide dansun ecoulemen turbulent est donneepar I'equation (3.6), on peut simpli er le systeme
d'equations stochastiques(3.8) sousla forme :

dx; = vidt ;
dvi=(i+ (v ueet)dt+ o (1); (3.10)
Dans la formulation de Thomson (1987), cecirevient a supposerque la dependancede a; (¢; ¥;t) env
estdela forme ai(x;¥;t) = i+ j (vj Uuj) etquelbj (x; ¥ t) nedependpasde (x; ¥;t), by (x; ¥ t) =

j,ou j, jj et jsort desconstartes. Cecirepresene une simpli cation de la formulation generale
de Thomson (1987) mais elle est necessairepour la determination des coe cien ts en question. On
ecrit ainsi une equation pour la vitessetotale de la particule uide, ou la vitesse moyenne est portee
par j.

3.2.3 Equation de Fokker-Planck

Soiert
X = (% ¥) (3.11)
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le vecteur position instantaneede la particule marquee dans I'espacedes phases,et p, (X';tjXp;tp) la
d.d.p. lagrangiennede X conditionnee sur la position initiale Xy = (%o;¥). Cette d.d.p. est assxiee
a l'evenemen \La particule setrouve en (%; ¥), dans I'espacedesphases,a l'instant t sadant qu'elle
etait en (xo;%p) a linstant initial tp". Etant donne que X = (;¥) est un processusde Mark ov, le
deweloppemert de Kramer-Mo yal conduit a I'equation d'ewolution de p_ (X; tjXo; to) suivante :

@ @

@ pL(X;tjXosto) = i Di(l)(xit)pL(X;th'o;to)
1 @ @) (g e
+ 2@ @; Dji” (X5 t)pL (X 1jX0; to)
LG 0% (X % .
OpL (X5t Xo5to) + it (3.12)

ICCICORER

OU ONn a poe :

Xit+ ) X)) Di(X;t) +O0 2 ; (3.13)
Xit+ ) X@®) X (t+ ) X)) DZ(X;t) +0 2 ; (3.14)
Xit+ ) X)) Xt+ ) X)) Ket+ ) X)) = DF(X:t) +0 2 : (3.15)

En outre, faire I'hypotheseque X estun processusde Mark ov de partie aleatoire suivant une loi
gaussiennepermet d'a rmer

DM, (X;t)=0pourn 3: (3.16)
Ainsi, on en deduit I'equation d'ewolution de p, (X'; tjXo;to), appelee equation de Fokker-Planck
2 pxitxot) = o2 DOUOIOPLIKitXoito)
+ % @(i@@(j D (X1 )pL (X tiXoito) (3.17)
Or, d'apresles systemes(3.8) et (3.10) :
Dy(Xit) = a(6wt) ;
= g+ g5V ), (3.18)
DI(X;t) = vi; (3.19)
DL(Xit) = by (swt) e (% wt)
= ik jko (3.20)
DZ(X:t) = O; (3.21)
DZ(Xit) = DE(X;t);
= 0: (3.22)

L' equation d'ewvolution de p, (X';tjXo;to) estdonc:

g pL(X;tjXosto) = g 1+ 1q(Vq Ug) pL(X;1jX0;to)
@@I vipL (X; tjXo; to)

@

1 .
e Xt Xo; t : 3.23
2@@, Ik gkPL (X 1jXo; to) (3.23)
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La d.d.p. de presencep, (X; tjXo;tp) est conditionneepar la position initiale de la particule uide.
A n dedeterminerlescoe cien ts du systemestochastique en procedart commevan Dop et al. (1985),
il faut etablir I'equation d'ewolution de la d.d.p. de presencenon conditionneep_ (X;t). On sait que:

pL (X Xo; t; to) = pu (X tjXo; to) P (Xo; to) (3.24)
D'autre part, ona: Z,, Z,

pL(X;t) = pL (X'; Xo; t; to)dXodto : (3.25)
Xo=1 to=1
Sadant quel equation de Fokker-Planck  (3.23) estlineaireen p_ (X; tjXo; to), on peut la multiplier
par p_ (Xo; tp) etintegrersur Xy et tg. On obtient alorsla meémeequationde Fokker-Planck  satisfaite
par pL(X;t) :

@ @
@ pL(X;t) = @ 1+ 1g(Vg Ug) pL(X;t)
@? vipL (X5 t)
1 @
+ Em k qkPL(X5t) (3.26)
Enn, enintegran I'equation (3.26) par rapport a x on obtient :
SRED= 2O+ o UPD)
h Ixi=+ 1
vipL (X3t
1
+ E%@q( Ik gkPL (¥ 1)) - (3.27)

Le deuxiemeterme de droite de I'equation (3.27) s'annule car la probabilit e de trouver desparticules
uides alinni estnulle, et I'equation d'ewolution dela d.d.p de presencede v, p, (v;t) s'ecrit :

SO = D01+ gl U p:D)
1 @
+ Em( Ik gkPL (¥ 1)) - (3.28)
3.2.4 Determination des coecien ts j, j et ;

Dans cette partie, nous allons decrire brievemert le raisonnement developpe par van Dop et
al. (1985) pour determiner les coe cien ts du systemed'equations stochastiquesa partir de I'equation
d'ewolution depy (v t) (3.28) et lescaracteristiquesdu champ eulerien. D'autres methodesde determination
de I'equation stochastique complete existent, Pope (1985) ou Thomson (1987), mais celle-ci conduit
au modele de Langevin generalise et serafacilemert adapteea la decomposition en grandesedelles
et edhellesde sous-maillepropre a la SGE.

Tous les momerts statistiques de ¥ sort calculesa partir de la d.d.p. de presencep, (¥;t) :
z

Vi, tiivi, (L) = \ Vi, DV, pL (v t)dy (3.29)
R
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En multipliant I'equation d'ewolution de p(¥;t) (3.28) par vi, :::vi, et en lintegrart, on obtient
I'equation d'ewolution du momert statistique d'ordre n dex. Ainsi, par exemple,lesequationsd’evolution
desdeux premiers momerts de ¥ s'ecrivert :

dv;

d_tl it iq(vqg Ugq) ; (3.30)
Vv, o~ s

dt (] I

+  jg ViVq Vilg + iq ViVy VjUq
1
5k et i) (3.31)

Le raisonnemen de van Dop et al. (1985) consistea dire que a tp et en xq, a I'endroit ou sesitue la
particule uide, il y a egalite exacteentre la vitesseeulerienneet la vitesselagrangienne:

V(to) = Ui(xo;to) ; (3.32)
M S| (3.33)
dt dt (xoito)

En moyennart les deux egalites precederies sur un ensenble de N realisations, la moyenne de la
vitesse lagrangienne en un point et a un instant donne s'exprime en fonction de la moyenne de la
vitesse eulerienne suivant :

V(to) = Ui(xo;to) ; (3.34)
R TR
dt dt (oo |
@] @i @JITjO
—+ U — 3.35
@ + Ui @j + @j ( )

(*0:t0)

Ainsi, d'apres(3.34), (3.35) et sachant (3.30), le coecient ; deviert :
!
@] N @i N @_‘%JO

i = — t U — : ;
@ @ @ (*0;to)
. 1@, 6u : (3.36)
@ @ @, (*0;to)
D'autre part, on a: L
dVi—Vj dViVj dVi(\/jO
= + ; 37
dt dt dt ' (3:37)
d'ou, connaissan la relation (3.31) :
dva/0 1
oIItJ = vVt et Sk et ki) ¢ (3.38)

Si on admet que a to et en xo U(%o; to) = V(to), on aura aussiv(to) = uuP(xo; to), ou ul? est le
tenseur de Reynolds . Ainsi :

_ 1 dufuf 3

it i T =5 d -
Uion (%0:to) t 4

(ik jk+ jk ik) : (3.39)

(%o0;to)
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Si maintenant on supposeque la turbulence est dansun etat statistique voisin de l'isotropie, on peut
choisir i dela forme, Thomson (1987):

p___
ik = Co"(%0;t0) i ; (3.40)

ou Cg estla constarte de Kolmogor ov et" la moyenned'ensenble du taux de dissipation de | energie
cinetique turbulente. Cette egalite est necessairepour que le modele soit coherert avec la theorie de
la zoneinertielle developpee par Kolmogor ov. En e et, pour un intervalle de temps tel que 1=
soit une frequencesitueedansla zoneinertielle, la fonction de structure temporelle, dansle casmono-
dimensionnel, est egalea :
D E

(uit+ ) u®)? ;

= Co" : (3.41)

D()

Or, (3.8) conduit a la fonction de structure relative au modele :
pmodele( y= £ +0( % : (3.42)
En identi an t (3.41) et (3.42), on trouve I'expressionde j souhaitee, equation (3.40).

Par I'nypothesed'isotropie, les trois composartes de la vitesse donneespar (3.10) ne sort par
ailleurs pas coupleesertre elles.Le tenseur j; estdoncisotrope et on a:

i= i (3.43)
d'ou : 0 ! 1
i = 3 @} duiaj CO"(xO;tO)A i (3 44)
24 j(X'O;tO) 3 dt (*0:to) 2
Tout calcul fait, le systemed'equationsdonnart la variable markovienne (%; ¥) estdonc :
8
% dxj = v;dt ;
I
. @l oy 1dud n (3.45)
;dVi: @_,_ @l|+@l|1+§vj UJ } i C_O dt+pC—o"i(t)I

Uj ——
@ '@ @ 220 3 dt 2

D'apres I'equation (3.45), chaque particule uide possde une vitesse moyenne et une vitesse
uctuan te. La resolution de cette equation necessitede modeliser tous les termes dans I'equation
eulerienne.En particulier, il s'agit de modelisertous lestermes desequationsde transport du tenseur
de Reynolds ?’ujo et du taux de dissipation de I'energie cinetique turbulente ". Ces modelisations
sort endehorsdu sujet de cette these.Cette approche desmodelesstochastiquesa ete detailleeici car
elle peut etre adaptee a la decomposition propre au ltrage de la SGE, ou les termes euleriens relatif
aux grandesedellessort a priori resolus.

3.3 Mo dele stochastique couple avec une SGE

L' equation stochastique de Langevin est utilis eepour determiner la composarte petite echelle en
sous-maillede la vitessetotale desparticules, la composarte grande echelle etant fournie par la SGE.



0.0. VMIUDELE SIULAASITIYUE LUUFLE AVEL UNE oSG i

An derealisercecouplage,le modelede Langevin estreformule entermesde grandeurs ltr eesdans
la maille pour simuler les petites edhellespresertes en sous-maillede la SGE. Le modele stochastique
est ainsi exprime en fonction des grandeurs obtenues par la SGE avec le modele dynamique de sous-
maille, Germano et al. (1991). Dans cette partie nous allons detailler le couplagerealise a l'aide de
la notion de d.d.p. locale adapteea la SGE.

Dans un ecoulemen turbulent, la vitesse d'une particule uide peut etre ecrite sousla forme
suivante :
vi(t) = b (x(t); 1) + v(t) ; (3.46)

ou, commedans le paragraphe preceden, v; estla vitesselagrangiennede la particule uide et u; la
vitesseeuleriennedu uide ala position %(t) dela particule uide. Le signetilde traduit l'operation de
ltrage spatial de nie par I'equation (2.12). vP estla uctuation lagrangiennede la vitesseautour de
la valeur euleriennegrande echelle v;. A chaqueinstant t, la position d'une particule uide estnotee:

x(t) = %M + %M (3.47)

ou x(M est la position du certre de la maille ou se trouve la particule uide et x(P™ celle de la
particule uide par rapport au certre de cette maille. Pour modeliser le mouvemert de la particule
uide a l'interieur d'une maille on utilise le modele de Langevin (3.10) parametre par x(™ :
(
dxP™ = vt ;
dvi = (eP™xMit) + 5 P e(Mit) vy by (x(Mit)  dt+ 5 eP™) (M) (1)
(3.48)

ou (t) estun bruit blanc gaussienisotrope de moyennenulle et de variancedt, de ni par (3.9). Par
I'hnypothesede basede la SGE, au seinde la malille, la turbulence est supposee homogene. Ainsi, les
coecients j, j et j, nedependert pasde x(PM) | 'appartenance a la maille locale est traduite
par la variable x(M dont on tient compte pour determiner les coe cien ts de (3.48).

3.3.1 Equation de Fokker-Planck

De mémeque dansle casclassiguedecrit plus haut, nous allons essger de construire une equation
d'ewolution de la d.d.p. de presencedu couple (x(P™ ;). Pour ce faire, nous de nissons une d.d.p.
locale P, (x(P™);v; x(M):t) des vitessesy et positions x(P™ des particules uides dans une maille, a
partir desseulesparticules uides constituant cette maille. Etant construite a partir de tous lescouples
(x(PM): %) relatifs aux particules au seind'une maille, cette d.d.p. de presencen’'est plus conditionnee
sur la position initiale dansl'espacedesphases.

Le couple
X = (x(PM): ) (3.49)

etant markovien, I'evolution de la d.d.p. locale est donnee par une equation de Fokker-Planck , de
mémetype que (3.26) :

g PL(X;x™t) = g 1+ 1V ) PLCX (™5t
@@ viPL (X5 %M 1)
|

1

€ m
Em Ik quL(X;X( ) (3.50)
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En integrart I'equation (3.50) par rapport a x(P™ on obtient I'equation d'ewolution de la d.d.p.
lagrangiennelocale de v, Py (v; x(M):1) :

< ae(M)- h i
—@L(Vg 1) = @@? 1+ 1g(Vq uq(x(m);t)) PL(v;x(m);t)
+ %@l% ik kP ™ty (3.51)
q

Cette d.d.p. de presencedetermine les proprietesstatistiques de ¥ au seind'une maille. En multiplian t
I'equation (3.51) par vi, :::v;,, et apresintegration on peut obtenir I'ewolution de tous les momerts
statistiques de ». Ce sort desmomerts lagrangienslocaux, de nis par :
z
virioov, Mty = v, v, P (™t dwy (3.52)
R3

Le signetilde represette ainsi une moyenneprise sur I'ensenble statistique de particules uides consti-
tuant le uide alinterieur dela maille certr eeenx(™). Ce processusie moyennecorrespond au ltrage
spatial propre a la SGE. Avec (3.52) et (3.51) on obtient alors :

M= g g (3:59)
dgv; 1
gtj = it v+ ig(gvg Vtg) + jo(gvg  Witkg) + 5( kojk* ok k) o (3.54)

3.3.2 Momen ts euleriens et grandeurs Itr ees

La SGE ne permet d'acceder qu'aux momerts euleriensdesgrandeurs Itr ees.A n de determiner

i, i et i, les quartit es lagrangiennesy; et gv; sort supposeesegalesaux momerts euleriens

correspondant calcules avec la SGE. Nous procedonsainsi de facon analoguea la demardce de van

Dop et al. (1985), decrite dansle paragraphe3.2.4, pour les uctuations de vitessedansle cadrede la

decomposition de Reynolds . Dans I'esprit du modele de van Dop et al. (1985), a un instant donne,

to, et pour une maille donneecortreeen x(M)  al'ecelle de cette maille les statistiques eulerienneset
les statistiques lagrangiennessort confondues.On a alors :

! |
(x(M) - e
i) = (it e MO0 dubiy SNEES
tFto (e=px(M)t=to)
v (M) Y (e )
@V (4 10) = 1gu; (<M to) et W _ Guué# . (356)
t=to (%=%(M):t=tg)

En appliquant I'operation de Itrage (2.10) a la deriveeparticulaire de la vitesseeulerienne (equation
de Navier-Stokes  Itr ee(2.13)) on obtient par ailleurs :

!
% _ @ N @Quitj) @i .
dt @ @; @; (x=x(m);t=to) '

(¢=x%(m):;t=1tg)

(3.57)

ou j estle tenseur de sous-mailledonne par le modele dynamique de sous-maille, equations (2.22)
et (2.29), de Germano et al. (1991) et modi e par Lill y (1992). Compte tenu de (3.53), (3.55) et
(3.57), on deduit :

@ | Quity) @i

(xe(M). — .
| (X ] tO) - .
@] @] (%= X(m);t=to)

(3.58)
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Commevi(to) = t(%(™;to) et sahant quev; = th + v°:

dvaso 1

—olltj = @¥Vg+ eV Sk et ki) (3.59)
Par une deshypothesesde basede la SGE, on admet que les structures qui constituent les uctuations

de sous-maille sort dans un etat statistique voisin de l'isotropie QX/J.O = 2=3K jj, ou K est I'energie

cinetique turbulente de sous-maille.On obtient ainsi :
1 dr 3
RO 1) dt ! 20k ikt ki) . (3.60)
i o

(%=%(M):t=to)

!
i <M to) + (™ t0) =

Souscesmémesconditions, par analogieau casclassiquede la turbulence homogeneisotrope (Thom-
son (1987)), on peut choisir au seinde la maille un terme  de la forme (3.40) :

q__
k(M t) = Co™(*(M;to) ik ; (3.61)

ou Cy estla constarte de Kolmogorov et *le taux de dissipation de I'energiecinetique turbulente. En
raison de I'hnypothesed'isotropie de la SGE, lestrois composartes de la vitessedonneespar I'equation

(3.48) ne sort pascoupleesentre elles.Le tenseur jj estdoncisotrope,etona j = i, d'ou:
0 I 1
3 1 dk Co™(x(™): o)
i Mty — > @ == =0 OA 3.62
ij (X ) 0) ZR(X(m);to) 3 2 ij ( )

(<(m);to)

Tout calcul fait, on obtient pour v; :

@, @) @ 3w m 1k G
@ @ @ 2 K 3dt 2

Chaque particule uide pos®deune vitessegrande echelle assaiee a une vitesse petite edelle (sous-
maille). La vitessegrande echelle est obtenue par interpolation du champ eulerien Itr e, directement
resolu au sein de la maille ou setrouve la particule uide (annexel). La composarie petite edelle
est determinee par le modele stochastique en utilisant les grandeurs instantaneest, K, et j dans
la maille ou setrouve la particule uide. Le tenseur j est donne par la fermeture de sous-maille,
equations (2.22) et (2.29), Germano et al. (1991) et Lill y (1992). L'energiecinetique turbulente de
sous-mailleest sontaux de dissipation sort obtenuesa partir del'equation (2.39), Deardorff ~ (1980).

I#
dVi =

P —
dt+  Co=;(t)dt : (3.63)

Remarques

Gicquel et al. (2002) proposernt une equation de transport de la d.d.p. ltr eede la vitessedu
uide. Celle-ciestfermeede di erertes manieresen cequi concernelestermesvisqueux. La resolution
de cette equation sefait via une equation de Langevin globalepour la vitessei.e. : non localiseea une
maille. Lescoe cien ts del'equationde Langevin globalesort obtenus par identi cation aux equations
euleriennes Itr eesdeduitesde I'equation de transport dela d.d.p. Itr ee.Cette resolution n'utilise pas
un modele de sous-mailledynamique. Or, dansle cadre de la dispersion atmospherique de polluants,
ou interviennent desecoulemelts de paroi, dese ets de convection, et ou la presenced'obstaclesdoit
&tre prise en compte, lesmodelesde sous-maillesansune constarte dynamique (variable entempset en
espace)donnert de moins bonsresultats a causedesfortes inhomogeneites, Murakami et al. (1996).

De plus, Gicquel et al. (2002) ne peuvert obtenir lescoe cients j, j et j carils n'ont aucune
statistique d'ensenble disponible a un instant.
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3.3.3 Suivi lagrangien de particules uides et schema d'in terp olation

Le suivi lagrangiende particules uides permet d'etudier la dispersiond'un scalaire passifdansun
ecoulemen turbulent et permet d'accederaux statistiques du champ de concernration. Nousvenonsde
voir que I'equation (3.48) qui determine le mouvemert des particules uides fait intervenir desgran-
deurs statistiques de la dynamique eulerienne Itr ee.Cette equation (3.48) est resoluesimultanemert
aux equationsde Navier-Stokes (2.13) a l'aide d'un schemade Runge-Kutt a d'ordre 2.

Les grandeursstatistiques intervenart dans(3.48), i, K, et j , n'etant calculeesqu'en despoints
discrets du domaine (points du maillage), il est necessairede les interpoler sur les trajectoires des
particules uides. Nous avons choisi les schemastestespar Casulli & Cheng (1992), qui utilisent 27
points du maillage autour dela position du point d'interpolation. Il s'agit d'une methodetri-lin eairedes
polyndbmesquadratiquesde Lagrange . Lesdetails relatifs a cette methode setrouvent dansl'annexe
I. Enn, Aguirre (2005) a veri e que l'utilisation d'un schema d'interpolation d'ordre plus elewe
n'‘apporte pas d'amelioration sensibleaux resultats et que la methode d'interpolation barycertrique
est aussiperformarte dans notre casque le schemades polyndbmesde Lagrange .

3.4 Validation - dispersion de scalaire passif

Le modele ((2.13) et (3.48)) est confronte a I'experiencemenee par Fackrell & Robins (1982)
pour un scalaire passif emis par une sourceau sein d'une coude limite neutre. Cette experienceest
decrite dans le premier chapitre, paragraphe 2.8, ou sort preseries aussiles prols dynamiques de
la coudhe limite simulee (gure 2.2 - 2.5). Une source ponctuelle elevee est placee dans cette couche
limite. La cote de la sourcezg et sondiametre ds valent respectivemert :

zs = 0:19

ds= 7:08 10 3 ; (3.64)
ou = 1:2m estla hauteur de coudhe limite. Desparticules uides sort rejeteesa la sourcede maniere
cortinue. A chaque pas de temps (dt = 2:10 4s) 10 nouvelles particules uides sort injecteesdans le
domaine. Les particules qui sortent du domaine sort reinjecteesa la source.En regime stationnaire
il y a 210000 particules dans le domaine. Les particules qui impactent le sol subissen un rebond
symetrique.

Dans cetravalil, la diusion et les phenomenesmoleculairessort negligescar on ne s'interessepas
au melangede constituants reactifs mais juste au deplacemen sous-mailledes particules uides. Un
modele de di usion (Michelot (1996)) a ete introduit par Aguirre (2005). Ce modele est decrit
dans l'annexe |l. Les caracteristiques du panadte auxquelleson s'interesse(pro Is de conceriration
moyenne, de variance de concernrration et de ux de masse)ne sort pas modi eespar la prise en
compte de la di usion (annexell).

3.4.1 Resultats - caract eristigues du panache et concentration moyenne
Une photographie instantanee du panacde est represertee gure 3.1.
Lespro Is de concertration moyennerapporteea leur valeur maximale a I'abscisseconsideree, soit

ax=09,x=192,x=288,x =382 etx = 479, enaval de la sourcesort reportes gure
3.2.lls sort en bon accord avec lesresultats experimentaux de Fackrell & Robins (1982). Lorsque








































































































































































































































































































































































































































































