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RESUME

Il existe de nombreux modéles permettant de simuler la dispersion des
particules fines en suspension dans I'atmosphére. Ceux-ci sont géneralement
trés colteux en terme de ressources informatiques. Pour plusieurs applications,
comme la réponse aux urgences environnementales ou I'étude des impacts
environnementaux de la construction d’'une route, il est aussi nécessaire d’avoir
des modeles a la fois rapide d’exécution et capable de modéliser le transport
des particules avec une haute résolution spatiale et temporelle. Dans ce
contexte, nous avons développé un modéle permettant de simuler la dispersion
des particules fines dans la couche limite atmosphérique.

Aprés avoir évalué différentes approches, nous avons choisi un modele
de type Lagrangien stochastique. La trajectoire d'un ensemble de particules
virtuelles est calculée en intégrant la somme des vitesses d’advection, de
déposition et de diffusion. Notre modéle utilise des équations de la physique afin
de représenter ces vitesses. Nous avons proposé des modifications a plusieurs
algorithmes numériques afin de les résoudre.

Nous. avons utilisé ce modele pour effectuer différentes expériences dans
le but d’évaluer les performances des simulations. La simulation d’un incident
qui s’est produit en aolt 2004, a l'usine de raffinage de zinc Noranda CEZinc a
Salaberry-de-Valleyfield a été utilisée afin d’évaluer la qualité des résultats de
notre modéle. Le modéle a prévu des concentrations qui sont inférieures a
celles observées. |l y a toutefois une bonne corrélation (environ 0.75) entre ces
résultats et les mesures. Ces résultats sont semblables a ceux qui ont éte
obtenus par Environnement Canada, lors de la réponse a l'urgence, avec le
modéle MLDPO. Un exemple d'application du modéle a la simulation de la
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dispersion des polluants émis par les véhicules sur I'fle de Montréal est aussi
présente.
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ABSTRACT

Many models can be used to simulate the dispersion of the fine particles
in suspension in the atmosphere. They are generally very expensive in term of
computing resources. In many case, as the environmental emergency response
or the study of road construction environmental impacts, it is necessary to have
efficient models with high spatial and temporal resoiution. In this context, we
developed a model to simulate the dispersion of fine particles in the atmospheric
boundary layer.

We evaluated various approaches and we chose to use the stochastic
Lagrangian approach. The trajectories of a large number of virtual particles are
calculated by integrating the sum of three speeds: advection, deposition and
diffusion. Our model uses physical equations to represent these speeds. We
proposed modifications with several numerical algorithms in order to solve them.

Various experiments were performed with this model to evaluate the
quality of the simulations. The simulation of an incident at the Noranda CEZinc
zinc refinery in August 2004 was used to evaluate the results of our model. The
simulated concentrations are lower than observations. However, there is a good
correlation (approximately 0.75) between the simulation results and the
measurements. These results are similar to those obtained by Environment
Canada with the MLDPO model. We also presented a simulation of the
dispersion of pollutants emitted by the vehicles on the Montreal Island.
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INTRODUCTION

Mise en contexte

Depuis quelques décennies, I'environnement revét une place de plus en
plus importante au sein des préoccupations de la population. Le recyclage de
divers matériaux a augmenté, les gens se questionnent sur l'utilisation des
pesticides et ils tentent de réduire leurs émissions de gaz a effet de serre. Les
premiers effets perceptibles du réchauffement climatique, ainsi que le smog au-
dessus des grandes villes, sont des signes qui rappellent I'urgence d'agir.

Les activités humaines, en particulier celles reliées au transport routier,
sont des causes importantes de la pollution atmosphérique. Les gaz
d'échappement, ainsi que I'évaporation d'une partie du carburant produisent
plusieurs polluants atmosphériques qui sont nocifs pour la santé humaine
(Santé Canada, 2005). Parmi ceux-ci, on retrouve les oxydes d'azote qui
peuvent irriter les voies respiratoires, le monoxyde de carbone qui peut diminuer
la capacité du sang & transporter I'oxygéne et les composés organiques volatils
dont certains, comme le benzéne et le 1,3-butadiéne, qui sont cancérigenes
(Santé Canada, 2005). Des particules fines sont aussi mises en suspension
dans l'air. Certaines d'entres elles sont émises avec les gaz d'échappement,
alors que d'autres sont formées a la suite de réactions chimiques dans
l'atmosphére. Les particules fines peuvent aggraver les symptomes des
personnes atteintes de maladies respiratoires ou cardiovasculaires (Santé
Canada, 2005). Les oxydes d'azote et les composés organiques volatiles émis
par les véhicules peuvent aussi réagir chimiquement pour former de I'ozone au
sol (Seinfeld et Pandis, 1998). Alors que l'ozone de la stratosphere est
bénéfique, puisqu'elle nous protége contre les rayons ultraviolets du soleil,
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l'ozone de surface est, quant a elle, un irritant des voies respiratoires (Santé
Canada, 2005). De plus, certains gaz émis par les véhicules, comme le dioxyde
de carbone, contribuent au réchauffement climatique (Seinfeld et Pandis, 1998).

Etant donné les effets néfastes de la pollution atmosphérique sur la
santé, il est important de bien connaitre la distribution, ainsi que la concentration
des divers polluants auxquels la population est exposée. Pour ce faire, des
modéles numériques sont développés afin de simuler sur ordinateur la
dispersion des polluants dans I'atmospheére. Ceux-ci servent a prévoir la
dispersion future des polluants, ainsi qu’a simuler divers scénarios de réduction
d’émissions. Ces scénarios de réduction permettent d’étudier les impacts
possibles des politiques environnementales. Les informations obtenues lors de
ces simulations permettent de mieux comprendre les interactions complexes qui
existent entre de nombreux phénoménes comme [ozone au sol, les
précipitations acides ou encore la pollution due aux particules en suspension.
Des réseaux de mesure et de collecte de données ont aussi été mis sur pied.
Ces réseaux mesurent les concentrations volumiques de certains polluants dans
l'air. La couverture spatiale, ainsi que la fréquence de la prise des mesures
peuvent varier d’'une station de mesure a 'autre (Bouchet, 2006). Les données
ainsi recueillies servent par ailleurs a évaluer et & améliorer la qualité des
modéles de prévision. Les informations obtenues par les simulations et les
mesures de la qualité de I'air permettent aux décideurs de déterminer quelles
sont les actions & prendre afin de réduire les émissions de polluants.

But et objectifs

Ce projet de maitrise consiste & mettre au point un modéle de dispersion
permettant de simuler le transport des particules fines en suspension dans l'air.
Le choix d’un type particulier de modéle ainsi que des algorithmes numeriques



repose avant tout sur leur efficacité et sur leur précision. Le modele devra
reproduire de fagon trés détaillée le transport des polluants provenant de
sources ponctuelles, comme des industries ou des feux de forét, ou encore de
sources linéaires complexes, comme le réseau routier d'une grande ville. Les
algorithmes numériques, quant a eux, devront étre efficaces en terme de temps
de calcul. Ce modéle sera implanté sur ordinateur afin d’étre évalué. Dans le but
de nous assurer que les résultats des simulations de ce modéle numeérique sont
représentatifs de la réalité, nous les comparerons avec des observations.

Apercu des différents chapitres

Les polluants se dispersent essentiellement dans la couche limite
atmosphérique. Dans le chapitre 1, nous définissons la couche limite
atmosphérique ainsi que les processus physiques que nous allons modéliser.
Nous examinerons aussi différentes approches permettant de simuler le
transport des particules dans la couche limite atmosphérique.

Le chapitre 2 décrit lapproche que nous avons choisie. Nous
présenterons les équations du modéle, ainsi que les techniques numériques
permettant de les résoudre.

Au chapitre 3, nous présenterons diverses expériences réalisées avec
notre modele dans le but de vérifier la validité des simulations. Une simulation
de la dispersion d’'un nuage de gaz toxique sera présentée. Cette simulation est
basée sur un cas réel qui s'est produit en aolt 2004, a l'usine de raffinage de
zinc Noranda CEZinc & Salaberry-de-Valleyfield (Radio-Canada, 2004). Les
simulations du modéle sur ce cas seront évaluées en les comparant a des
mesures prises par le réseau de surveillance de la qualité de l'air de la ville de
Montréal, du Ministére de I'Environnement du Québec et d'Environnement



Canada. Un exemple d'application du modéle a la simulation de la dispersion
des polluants émis par les véhicules sur I'le de Montréal sera finalement
présente.

Dans la conclusion, au chapitre 4, nous récapitulerons les contributions
de notre travail, pour ensuite donner un apergu des nouvelles pistes de
recherche qu'il serait intéressant d’explorer.



CHAPITRE 1 : MODELISATION DE LA COUCHE LIMITE

1.1 Description de la couche limite atmosphérique

Les polluants se dispersent essentiellement a lintérieur de la couche

limite de 'atmosphére, c’est-a-dire la partie de I'atmosphére qui est directement

influencée par la présence du sol, et qui répond a I'action des forces physiques

au sol en moins d’une heure (Stull, 1988). Ces forces physiques incluent les

transferts de chaleur, I'évaporation, I'émission de polluants et la rugosité de la

surface. L’épaisseur de la couche limite varie en fonction du temps et de la

position dans I'espace, allant de quelques centaines de metres a plus de 3000

métres. (Stull, 1988). La figure 1.1 montre la structure de la couche limite ainsi

que la structure des vents dans chaque partie. La couche limite est constituee

de trois couches distinctes (Dutton, 1995) :

La sous-couche rugueuse

Partie de la couche limite qui est située juste au-dessus de la surface
terrestre. L'épaisseur de cette zone varie de quelques dixiemes de
millimétres (au-dessus des océans) a quelques dizaines de metres
(dans les zones fortement urbanisées). L'écoulement de lair est
fortement turbulent dans cette couche. De plus, la friction contre la
surface du terrain influe beaucoup sur la vitesse du vent. En regle
générale, une surface fortement rugueuse freine considérablement la
vitesse du vent.

Ainsi, les foréts et les grandes villes freinent beaucoup le vent, tandis
que la surface de l'eau n’influe que trés peu I'écoulement de l'air La

longueur de rugosité, notée z,, est une mesure de la rugosité du

terrain. Elle correspond & la hauteur sous laquelle la vitesse du vent
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moyen devient zéro en extrapolant le profile vertical logarithmique de
la vitesse du vent.

¢ Lacouche de surface
Région de la couche limite située au-dessus de la sous-couche
rugueuse. L'épaisseur de cette zone est approximativement 100
métres. Dans cette région, les effets de la force de Coriolis sont
négligeables et la vitesse moyenne du vent augmente avec laltitude
selon un profil logarithmique.

¢ Lacouche d'Ekman

Dans cette région, située au-dessus de la couche de surface, la
structure du vent est influencée a la fois par les processus physiques
au sol et par la force de Coriolis. La direction du vent y subit
progressivement une rotation en direction de celle du vent
géostrophique. Le vent géostrophique est le vent en altitude qui ne
subit aucune influence directe du sol. Sa direction est principalement
influencée par la force de Coriolis.

Lorsque des particules fines sont mises en suspension dans la couche limite de
Patmosphére, elles subissent leffet de plusieurs processus physiques qui
affectent leur trajectoire. De plus, certains processus, comme I'émission et la
nucléation, peuvent ajouter de nouvelles particules dans I'atmosphere. D'autres
processus, comme le dépdt sec, la sédimentation ainsi que la coagulation,
peuvent réduire la quantit¢ de particules présentes dans Iatmosphere
(Jacobson, 2005) (Seinfeld et Pandis, 1998).
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Figure 1.1 : Représentation schématique de la structure de la couche limite.
(source : http://c_turb.club.fr/ventnode3.html)

1.2 Modélisation des processus atmosphériques

1.2.1 Modélisation de la météorologie

La simulation du transport des particules en suspension dans [lair
nécessite des informations détaillées sur I'état de la couche limite de
latmosphére et sur la morphologie du terrain (Jacobson, 2005). Les
informations météorologiques peuvent provenir de mesures prises par des



stations d’'observations ou encore de simulations faites par un modele de
prévision météorologique. Un modéle de dispersion peut étre couplé a un
modéle météorologique donné, qui lui fournit en entrée des données sur I'état
de Patmosphére (modéle hors-ligne), ou encore étre construit directement a
lintérieur du modéle météorologique (modele « en ligne ») (Grell et al, 2005).
Dans le cas ou le modéle de dispersion est un modéle hors-ligne, le modele
météorologique est appelé un modele pilote.

Dans un modéle météorologique, I'espace et le temps sont discrétises.
L’espace est divisé en cellules de taille finie formant une grille (Jacobson, 2005).
Cette grille est définie sur une projection géographique qui peut couvrir une
région donnée ou encore 'ensemble de la planéte. Mathématiquement, les
différentes variables météorologiques sont donc représentées par des champs
scalaires, c'est-a-dire une fonction qui assigne une valeur réelle & chaque point
dans I'espace. Les vents, quant & eux, sont représentés par un champ vectoriel.
Le temps est aussi divisé en une suite de pas de temps finis.

Le déplacement réel des masses d’air dans l'atmosphére se produit
souvent & une échelle spatiale et temporelle beaucoup plus petite que celle qui
est représentée par les modéles météorologiques (Jacobson, 2005). Par
exemple, la plupart des modéles météorologiques sont incapables de
représenter correctement les perturbations dues & des tourbillons qui ont un
diamétre de quelques métres et qui durent quelques secondes ou quelques
minutes. Ces modeéles prédisent donc plutdt des valeurs moyennes pour chaque
pas de temps sur chacune des cellules de la grille. Les diverses variables du
fluide, comme la concentration d’un polluant ou encore la vitesse du vent, sont
alors décomposées en une composante moyenne et une perturbation. Une telle
décomposition s’appelle une décomposition de Reynolds.



1.2.2 Modélisation de la dispersion

Les modéles de dispersion peuvent étre classés en trois grandes
familles : les modéles Gaussiens, les modéles Lagrangiens et les modéles
Eulériens (Jacobson, 2005). L'approche Gaussienne permet de représenter de
fagon simplifiée la dispersion atmosphérique (Flesh et al., 2002). Les modeles
Lagrangiens, quant a eux, permettent de décrire les changements de
concentration relativement au fluide en mouvement (Rodean, 1996).
Finalement, les modéles Eulériens utilisent un systéme de coordonnées fixes
dans I'espace afin de décrire I'évolution d’'un champ de concentration.

1.2.2.1 Modeéle Gaussien

Les modéles Gaussiens sont utilisés depuis plusieurs années afin de
prévoir la dispersion d’'un panache de polluant. Ce sont des modéles
relativement simples qui nécessitent peu de ressources informatiques. Les
modéles Gaussiens sont basés sur I'équation de conservation de la masse

%§+U%—S+V%§—1+W%—(z’l=%(u'c')+%(v'c')+;—z(w‘c'> (1.1)
ol le champ de concentration, ainsi que la vitesse du vent sont exprimés sous la
forme de décompositions de Reynolds (Flesh et al., 2002). Le champ de
concentration est donc la somme d’'une concentration moyenne C et d’une
fluctuation par rapport & la moyenne c¢'. De méme, le vent est représente par la
somme du vent moyen (U,V,W) et d'une perturbation (u',v',w'). La vitesse du

vent moyen est supposée constante dans le temps et dans I'espace (Flesh et

al., 2002). La turbulence verticale <w'c'>, est approximée a l'aide de la théorie
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en K de Monin-Obukhov comme le produit d'une constante K et de la derivée

partielle de la concentration (Seinfeld et Pandis, 1998)

aC
<w'c'>=—Kza—Z (1.2)

Dans cette équation, la constante K, est le coefficient de diffusion vertical

(Seinfeld et Pandis, 1998). La turbulence horizontale «' et v', ainsi que le
mouvement synoptique vertical W sont habituellement négligés (Flesh et al.,
2002). A partir de ces hypothéses, I'équation (1.1) peut étre simplifiée afin
d’obtenir le champ de concentration d’'un panache de polluants émis en un point

(x,y,2,¢)=(0,0,0,0)

0 (=) [V [ 2
C(x,y,Z)—(2”)1.50_20_20.2@(1)]:( 20'3 J+[ 20—3 ]""(ZGZZJ:' (1-3)

xZyYz

Dans I'équation (1.3), o2, o;,0; sont les variances de la concentration dans

chacune des dimensions (Flesh et al., 2002).

Malgré leur apparente sophistication, les modeles Gaussiens sont des
approximations simplifiées de la dispersion atmosphérique (Flesh et al., 2002).
De plus, certaines hypothéses & la base de ces modéles ne sont pas valides
dans tous les cas (Flesh et al., 2002). Par exemple, I'équation (1.3) peut donner
une solution erronée si la variation spatiale ou temporelle du vent est trés
importante (Flesh et al., 2002).
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Fait intéressant, il existe des modéles Gaussiens spécialisés afin
d’évaluer les niveaux de polluants aux abords des routes (Wikipedia, 2006). Ces
modeles sont fréquemment utilisés pour réaliser des études d'impacts
environnementaux lors de la construction d’'une nouvelle route ou encore lors de
travaux majeurs affectant le trafic. Les émissions routiéres sont évaluées a partir
du nombre de véhicules, de leur vitesse, de leur type, ainsi que des conditions
météorologiques sur chacune des routes (Brzezinski et Newell, 1998). La
concentration C prédite pour un point d’observation situé a une hauteur i et a
une distance x d’une source linéaire, est donnée par 'équation :

¢ f 7(ucd® x* )(cos(cr)) [exp 2¢%x* jdx (14)

ou u est vitesse du vent moyen dans la direction x, a est l'angle
d'inclinaison de la source linéaire relativement a un plan de référence, c et d
sont respectivement I'écart-type des vents horizontaux et verticaux (Wikipedia,
2006). L'équation (1.4) suppose aussi que les conditions météorologiques ne
varient pas spatialement et temporellement. Plus récemment, en 2004,
Transports Québec a évalué la faisabilité du modéle gaussien CALPUFF, de la
firme EarthTech, pour I'étude de la dispersion des polluants qui sont émis par
les véhicules routiers dans la région de Montréal (Babin et Tremblay, 2004) (The
Atmospheric Studies Group, 2006). Le modéle CALPUFF utilise une approche
beaucoup plus complexe que celle que nous venons de présenter. Par exemple,

le coefficient de diffusion K_ verticale, ainsi que la vitesse du vent moyen

peuvent varier spatialement et temporellement (The Atmospheric Studies
Group, 2006). Ce modéle nécessite par conséquent un temps de calcul et des
ressources informatiques importants (Babin et Tremblay, 2004). De plus,
l'agence américaine de protection de I'environnement, EPA, considere ce
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modele valide uniquement pour des applications impliquant un transport des
polluants dans l'atmosphére sur une distance entre 50 et 200 km (The
Atmospheric Studies Group, 2006).

De fagon générale, les modeéles Gaussiens utilisent des approximations
qui ne tiennent pas compte de la complexité de latmosphéere. Ces
approximations servent a calculer des concentrations moyennes a la position
d’un récepteur ou sur une grille. Puisque les modéles Gaussiens négligent les
effets de la turbulence & petite échelle, ils ne sont pas appropriés pour des
applications comme I'étude de l'impact local des politiques de transport.

1.2.2.2 Modéle Lagrangien stochastique

Un modéle Lagrangien stochastique de particules permet de calculer une
approximation de la dispersion en calculant les trajectoires de plusieurs
centaines de particules virtuelles dans la couche limite (Rodean, 1996). Le
systtme de coordonnées utilisé par les modéles Lagrangiens stochastiques
permet de spécifier la position d'une particule & un temps ¢, relativement a sa

position initiale au temps de référence ¢,. La résolution spatiale d’un modele

Lagrangien stochastique est donc indépendante de la grille du modeéle pilote.

Chaque particule virtuelle représentée dans le modele transporte une
certaine masse qui peut correspondre a plusieurs particules dans la realité
(Rodean, 1996). Par exemple, une simulation de 100 000 particules virtuelies,
transportant chacune une masse de 10 grammes pourraient permettre de
simuler un relachement d’'une tonne métrique de particules réelles en un point
géographique donné. Le nombre de particules virtuelles d’une simulation est
choisi en fonction de la puissance de calcul disponible et de la précision désirée.
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Celui-ci est généralement inférieur au nombre de particules réelles du scénario
simulé. Par conséquent, plus le nombre de particules virtuelles se rapproche du
nombre de particules réelles, plus la simulation devrait, en théorie, étre realiste.
Par contre, cela demandera un temps de calcul et un espace mémoire plus
importants (Schwere et al., 2002).

Dans un modéle Lagrangien stochastique, on fait 'hypothése que I'état
d'une particule évolue comme un processus Markovien (Wilson et Sawford,
1996). Le comportement futur d’'une particule est donc entiérement défini par
sont état présent. Les états passés, quant a eux, n‘ont aucune influence sur son
comportement futur. On distingue deux classes de modéles Lagrangiens
stochastiques : les modéles d’ordre zéro, dans lesquels I'état d’'une particule est
simplement sa position, ainsi que les modeles d’ordre un ou letat d'une
particule est représenté a la fois par sa position et sa vitesse (Wilson et
Sawford, 1996).

Contrairement aux modéles Gaussiens, les équations décrivant la
dispersion des particules en coordonnées Lagrangiennes peuvent s'exprimer de
fagon relativement simple tout en tenant compte de la complexité de
atmosphére (Rodean, 1996). A chaque pas de temps, il suffit d'évaluer les
valeurs de certains champs du modele pilote a la position de chacune des
particules et ensuite de metire & jour leur trajectoire et leur vitesse. Les
trajectoires calculées sont donc valides, méme dans le cas ou les conditions
météorologiques varient en fonction de I'espace et du temps.

Le principal désavantage des modéles Lagrangiens stochastiques est
qu'il est difficile de représenter certains processus complexes comme les
réactions chimiques entre les particules et les gaz présents dans I'atmosphere.
Pour modéliser ces processus, il faut représenter un grand nombre de sources
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et plusieurs espéces chimiques. Cela demande un grand nombre de particules
virtuelles et un temps de calcul important. Parmi les recherches récentes portant
sur ce sujet, il y a celles de Sawford (2006) et de Crone (1999). Ces auteurs ont
développé des algorithmes complexes permettant de calculer la concentration
des espéces chimiques qui sont transportées par les particules virtuelles.

Les modéles Lagrangiens sont largement utilisés pour la réponse aux
urgences environnementales puisqu'ils permettent de modéliser la dispersion a
une échelle arbitrairement élevée (Wilson et Sawford, 1996). (Flesh et al,,
2004). Pour ces applications, on s'intéresse davantage a la trajectoire du
panache de polluants qu’'a sa composition chimique.

Parmi les principaux modeles Lagrangiens stochastiques d'ordre un
mentionnés dans la littérature scientifique, notons le modéle anglais NAME
(Nuclear Accident Model) (Ryall et Maryon, 1998), le modéle européen
FLEXPART (Stohl et al., 2005), ainsi que le modéle canadien MLDP1 (Modele
Lagrangien de Dispersion de Particules d’ordre un) (Flesh et al., 2004).

1.2.2.3 Modeéles Eulérien

Dans un modéle Eulérien, les propriétés d'un fluide, telles que la densité,
la température, la vélocité et la concentration sont spécifiées dans un systeme
de coordonnées fixes, c’est-a-dire en un point donné de 'espace et pour un
certain temps t (Rodean, 1996 ; Seinfeld et Pandis, 1998 ; Jacobson, 2005). Ce
systéme de coordonnées est généralement défini par rapport a une grille
(Jacobson, 2005). Les concentrations prédites pour chacune des especes
chimiques sont des concentrations moyennes sur chacune des cellules de la
grilles pour un certain pas de temps (Jacobson, 2005). Ces concentrations
peuvent étre modifiées & chacun des pas de temps par différents processus
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physico-chimiques (Jacobson, 2005). Sous I'action des vents et de la diffusion
moléculaire, une certaine quantité de matériel peut se déplacer afin d’entrer ou
de sortir de la cellule. Certains processus, comme I'émission et la nucléation,
peuvent augmenter la concentration dans une cellule. D’autres processus,
comme le dépdt sec, la sédimentation ainsi que la coagulation, peuvent la
réduire. Les concentrations des différentes espéces chimiques peuvent aussi
étre affectées par des réactions chimiques.

L’approche Eulérienne est utilisée par plusieurs modéles en qualite de
Pair. Parmi ceux-ci, notons CHRONOS (Canadian Regional and Hemispheric
Ozone and NOx System) (Pudykiewicz et Koziol, 2001), AURAMS (A Unified
Regional Air-quality Modelling System) (Moran et al., 1998) et CMAQ
(Community Multiscale Air Quality) (Environmental Protection Agency, 2006).

Les équations d'advection utilisées par les modéles Eulériens
contiennent généralement des termes non linéaires (Seinfeld et Pandis, 1998).
Par conséquent, les équations décrivant I'évolution du vent moyen, ainsi que du
champ de concentration moyenne impliquent des termes d’ordre supérieur qui
sont difficiles a calculer exactement (Seinfeld et Pandis, 1998). Des
approximations, qui ne sont pas forcément uniformément valides, sont
généralement utilisées afin de calculer ces termes (Wilson et Sawford, 1996). Il
en résulte donc que les équations de diffusion ne sont pas valides prés des
sources d’émissions (Wilson et Sawford, 1996). Cela peut étre génant pour des
applications comme I'étude de la dispersion aux abords des routes. L'impact de
ce probléme peut étre atténué en utilisant une grille avec une résolution plus
fine, mais le temps de calcul sera alors plus important.
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CHAPITRE 2 : DESCRIPTION DU MODELE

La mise au point d'un modeéle de dispersion de particules est complexe.
Plusieurs forces, qui influencent la trajectoire des particules, doivent étre
modélisées. Au niveau des algorithmes, de nombreux choix doivent étre
effectués en tenant compte des particularités des équations a résoudre.

2.1 Choix d’un modele mathématique

Tout d'abord, il est nécessaire de déterminer le type de modele
mathématique qui sera utilisé. L'application des modeles Eulérien, Gaussien et
Lagrangien a été considérée lors de notre étude. Notre choix s’est porté sur un
modeéle Lagrangien stochastique d'ordre un puisque celui-ci permet de
représenter I'état d’'une particule virtuelle, & chaque pas de temps, par sa
position et sa vitesse indépendamment de la grille sur laquelle sont fournies les
données météorologiques (Wilson et Sawford, 1996). La résolution d'un tel
modéle est donc arbitrairement élevée. Puisque chaque particule virtuelle est
indépendante, il est possible de suivre les particules émises par chacune des
sources indépendamment. Par exemple, il est possible de déterminer quelle est
la contribution d’une route particuliére lorsque I'on modélise un réseau routier.

2.2 Choix d’'un modeéle pilote

Notre modele Lagrangien stochastique d’ordre un est de type hors-ligne.
Les informations sur I'état de I'atmosphére doivent lui étre fournies par un
modele de prévision météorologique. Parmi les modéles existants, le modéle
opérationnel du Service Météorologigue du Canada GEM (Modele
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Environnemental Multi-échelle) a été utilisé pour le développement et la
validation de notre travail (Desgagné et al., 1997). Ce modéle a été choisi en
raison de laccessibilité de son code source et de la qualit¢ de sa
documentation. Il serait également possible d’adapter notre modeéle pour utiliser
un autre modéle de prévision météorologique comme MC2 (Mesoscale
Compressible Community Model), MM5 (Fifth-Generation NCAR / Penn State
Mesoscale Model) ou ECMWF (European Centre for Medium-Range Weather
Forecasts) au lieu de GEM (Desgagné et al., 1997) .

Nous avons aussi choisi de spécifier les données météorologiques aux
points d’une grille qui est définie sur une projection polaire stéréographique nord
vraie a 60 degrés. Dans ce type de projection, la terre est projetée sur un plan
posé & sa surface au pole Nord. La grille est définie & I'aide des paramétres
suivants :

e pi: position du coin inférieur gauche sur I'axe des X

e pj: position du coin inférieur gauche sur l'axe des Y
e d60 : résolution de la grille, en métres, a 60 degrés nord de latitude

e dgrw: angle de rotation de la grille par rapport au méridien de
Greenwich

Etant donné que la déformation engendrée par la projection augmente a mesure
que l'on s'éloigne du pdle Nord, ce type de projection n'est approprié que pour
des simulations sur des régions dans I'némisphére nord. Puisque les équations,
ainsi que les algorithmes de notre modéle ne dépendent pas d'une projection
spécifique, il serait possible de I'adapter afin d'utiliser n'importe guel type de
projection. La projection polaire stéréographique a été choisie car son utilisation
avec la programmathéque du Service Météorologique du Canada est bien
documentée (RPN, 2006).
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Notre modéle requiert quatre champs météorologiques tridimensionnels :
les composantes verticales et horizontales de la vitesse du vent, la densité de
Pair p en kg/m® et la température de lair en degré Kelvin (K). Le modéle

météorologique GEM utilise une coordonnée verticale hybride (Desgagne et al.,
1997). Les équations paramétriques des fluctuations des vents qui seront
utilisées dans ce travail ne sont pas exprimées en coordonnées hybrides, mais
elles ont plutét pour unité des metres par seconde (Stohl et al., 2005). Afin
d'éviter d’avoir & convertir les vitesses d’un systéme de coordonnées a l'autre a
chaque pas de temps, les champs tridimensionnels sont interpolés linéairement
des niveaux hybrides du modéle GEM a un systéme de coordonnees cartésien
basé sur la hauteur en meétres au-dessus du niveau du sol. Cette approche est
aussi utilisée par le modéle FLEXPART (Stohl et al., 2005). En plus des champs
tridimensionnels mentionnés préecédemment, notre modéle de dispersion
requiert divers paramétres de couche limite qui sont représentés par des
champs en deux dimensions. Ces champs sont la hauteur de la couche limite £,

la longueur de Monin-Obukhov L, la vitesse de frottement u,, I'échelle de

vitesse verticale convective w, et la longueur de rugosité z, .

2.3 Modélisation de la trajectoire d’une particule virtuelle

Si le champ tridimensionnel du vent fourni par le modéle pilote était
complétement spécifié de fagon continue pour tous les points de I'espace et
pour toute la durée de la simulation, le calcul de la trajectoire d’une particule se
résumerait a la résolution de I'équation différentielle ordinaire :

—Z—: = (u,v,w) (0.1)
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ol r est la position de la particule dans atmosphere, ¢ est le temps et (u,v,w)

est la vitesse du vent. Le modele GEM utilise toutefois des méthodes
numeériques représentant 'espace et le temps de fagon discréte. La vitesse du
vent est spécifiée seulement pour certains pas de temps aux points d'une grille.
Afin de simuler la trajectoire d’une particule virtuelle, il est nécessaire de pouvoir
évaluer précisément sa vitesse tout au long de cette trajectoire. On représente
donc la vitesse de déplacement d'une particule a I'aide de la décomposition de
Reynolds :

(u,v,w)= (@, 7,w)+ (@',v',w) (0.2)

ou (i,7,w) est la vitesse d’advection et (u',v',w') est la vitesse de diffusion.

Etant donné la position d’'une particule virtuelle au temps ¢, sa position au
temps r+ Az est obtenue en évaluant 'equation

(x v, z),w X, Y,2 rm[ﬁ v, W u v',w')]dt (0.3)

2.3.1 Calcul de la vitesse d’advection

L’advection est définie par I'équation différentielle ordinaire :

0.4
dt =V (1) (0.4)

ou V(r,t) est le vecteur de vélocité des vents moyens, r est la position de la

particule et ¢ est le temps (D'Amours et al., 2004). La vitesse du vent moyen est
fournie par le modéle météorologique GEM a intervalles réguliers selon la
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configuration spécifiée par Pusager. Le pas de temps de notre modele
Lagrangien est le méme que celui auquel I'information météorologique est fourni
par GEM. Le pas de temps est choisi en fonction de la résolution de la grille
utilisée et peut varier de quelques minutes a une heure. Pour I'étude de cas
présentée au chapitre 3, par exemple, nous avons utilisé une grille a4 2.5 km de
résolution, ainsi qu’un pas de temps constant de 15 minutes.

2.3.2 Algorithme de résolution de I’équation d’advection

La plupart des modeles utilisent la méthode d'Euler pour intégrer I'équation
différentielle (0.4) (D'Amours et al., 2004) (Flesh et al., 2004) (Ryall et Maryon,
1998) (Stohl et al., 2005). Cette méthode consiste & intégrer seulement le
premier terme du développement en série de Taylor de 'équation, en negligeant

les termes d’ordre supérieurs & Az*> (Stoer et Burlish, 2002).
hya =1,V (r,)AL+O(AF) (0.5)

Une méthode numérique de résolution d'une équation différentielle ordinaire est

dite d'ordre n si son erreur est dans O(At"”), ou Ar est le pas de temps (Press

et al., 1992). La méthode d'Euler est d'ordre 1. La méthode d’Euler converge
donc vers la bonne solution uniquement lorsque Ar tend vers 0 (Stoer et
Burlish, 2002). Par conséquent, si la vitesse ou la direction du vent change le
long de la trajectoire d’une particule, l'erreur de calcul associée a cette meéthode
peut étre trés grande (Pozrikidis, 2001). Pour palier a ce défaut, nous avons
décidé d'utiliser la méthode de Runge-Kutta d'ordre 4 (Press et al., 1992). Cette
méthode permet de détecter les variations de la vitesse du vent lors de
l'intégration de I'équation d'advection (Press et al., 1992). Elle permet donc
d’obtenir de bons résultats dans le cas ou la vitesse ou la direction du vent
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change au cours d'un pas de temps. Notre choix s’est arrété sur la méthode de
Runge-Kutta, plutét que sur des méthode plus élaborées, comme la méthode de
Bulirsch-Stoer ou les méthodes de prédicteur-correcteur, car ces derniéres
peuvent étre numériqguement instable lorsque la fonction a intégrer n’est pas
harmonieuse ou lorsqu’elle est évaluée par interpolation des données aux points
d’une grille (Press et al., 1992).

La méthode de Runge-Kutta nécessite, dans un premier temps, de
calculer la vitesse de la particule, ainsi que trois vitesses en différents points
obtenus a aide de la méthode d’Euler :

1. v, estla vitesse au temps 1.

2. v, est la vitesse au point situé au temps 7+Az/2. Ce point est obtenu a
laide de la méthode d’Euler en utilisant la vitesse v,.

3. v, est aussi une vitesse en un point au temps t+At/2. Cette fois, le point
est obtenu en utilisant la vitesse v,.

4. v, est la vitesse donnée par la méthode d’Euler au temps z+Az en

utilisant la vitesse v,.

La vitesse d’advection V = (i,7,w) est ensuite obtenue en calculant la moyenne
pondérée de ces quatre vitesses, en donnant un poids plus grand aux vitesses

v, et v, qui ont été calculées au milieu de l'intervalle.

_ (v, +2v, +2v;,+v,) (0.6)
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ou

0.7)
_ At At
vy =V(7; +V27,l+—2—)

v, =V (r, +v,At,t +Af)

La derniére étape de la méthode de Runge-Kutta classique consiste a
calculer le déplacement. Dans le cas de notre modéle, le déplacement d’une
particule virtuelle est influencé par la somme de deux forces qui agissent
simultanément. Cette étape est effectuée lorsque la vitesse de diffusion est
calculée.

2.3.3 Calcul de la vitesse de diffusion et déplacement des particules

La vitesse de diffusion des particules dans F'air (u',v',w") est modélisée a

laide d’'une approche semblable a celle utilisée pour représenter le mouvement
Brownien (Rodean, 1996). Le mouvement Brownien est une description des
mouvements aléatoires que subit une particule suspendue dans un gaz. Ces
mouvements aléatoires sont causés par les fréquentes collisions entre la
particule et les molécules du gaz qui lentourent (Rodean, 1996). En
coordonnées Lagrangiennes, le mouvement Brownien est représenté par
I'équation de Langevin (Coffey et al., 2004; Rodean, 1996). Deux forces
caractérisent I'effet du fluide agissant sur la particule : une force visqueuse de
freinage et une force fluctuant de fagon aléatoire, représentant les impacts entre
la particule et les molécules du fluide (Rodean, 1996). Cette force aléatoire,
appelée force de Langevin, est supposée indépendante de la vitesse de
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déplacement de la particule au méme instant. L'équation de Langevin est une
équation différentielle stochastique de second ordre de la forme suivante
(Rodean, 1996):

dr=v'dt 0.8
dv'=a(r,v',t)dt+b(r,v't)&(t)dt (0.8)
ol r et v' sont respectivement la position et la vitesse de la particule, a est un
coefficient d'amortissement causé par la friction avec le fluide environnant et b

est un coefficient réel. La force de Langevin est le processus stochastique &(r).

Celui-ci suit une loi normale de moyenne 0 et de variance dt .

Dans le contexte de la dispersion atmosphérique, une particule est un
petit élément du fluide dont on calcule la trajectoire. Ainsi, la diffusion
atmosphérique des particules virtuelles se produit & un ordre de grandeur plus
grand que le mouvement Brownien. La principale difficulté dans la formulation
d’'un modele Lagrangien stochastique est de déterminer des coefficients a et b
qui soient appropriés pour représenter la turbulence de 'atmosphére (Wilson et
Sawford, 1996).

Dans la verticale en particulier, il est nécessaire de choisir une equation

qui respecte le critére de Thomson (Thomson, 1987) (Rodean, 1996).




24

Le fait d’imposer ce critére ne signifie pas que la solution de I'équation de
Langevin soit restreinte au cas ou les particules sont bien mélangées. Ce critere
sert plutét a assurer que cette solution soit possible. De plus, lorsque
latmosphére est instable et qu’il y a un fort gradient dans la variance de la
vitesse de diffusion verticale, ce critére permet de s’assurer que les particules
ne s’accumulent pas dans les endroits ou la variance de la vitesse de diffusion
est plus petite.

Dans notre modeéle, le déplacement des particules induit par la diffusion
atmosphérique est défini par les équations de Langevin décrites par Stohl et al.
(2005). Dans ces équations, la géométrie qui est utilisée afin de decrire les
perturbations du vent horizontal est particuliere. En effet, 'axe des x est orienté
selon la direction du vent moyen et 'axe des y lui est perpendiculaire. Cette

perturbation devra étre transformée dans le systéeme de coordonnées de la grille
afin de calculer la trajectoire des particules virtuelles.

e Déplacement horizontal

dx=u'dt
! 2 0.9
du'=—L a4 |20 £0)at 09)
g 7,
ot
dy=v'dt
! 2 0.10
dv' == dr+ 2% gy (010)
7.

Dans la verticale, laxe des z est le méme que celui que nous avons utilisé pour
le calcul de la vitesse d’advection.
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e Déplacement vertical

dz=w'dt
. . | | 0.11
d v =__w_£+9_0_-‘_"_dt +O-_W§edt+ ié:(l‘)dt ( )
o-w' O.W' Tw' az p az TW'

Dans ces équations, les variables (o,.0,.0,) et (7,.7,.7,) sont

respectivement I'écart-type des fluctuations et le temps de corrélation (Rodean,
1996). Ces équations de Langevin sont utilisées par le modéle FLEXPART.
Nous les avons choisies, a la suite de notre revue de la littérature, parce que
Stohl et Thomson (1999) ont démontré que I'équation (0.11) respecte le critere
de Thomson, méme lorsque l'intensité de la turbulence varie selon l'altitude. De
plus, I'équation (0.11) tient compte de la variation de la densité de l'air p avec

l'altitude.

L'écart-type de la vitesse de fluctuation, ainsi que le temps de corrélation
sont évalués a l'aide de la théorie de la similarité de Monin-Obukhov en fonction

de la stabilité de I'atmosphére, des paramétres de la couche limite &, L, u., w,,
z, et de la force de Coriolis f (Hanna, 1981; Ryall et Maryon, 1998; Stohl et al.,

2005). La stabilité de I'atmosphére est déterminée en examinant la valeur du
rapport de la hauteur de la particule sur la longueur de Monin-Obukhov z/L
(Stohl et al., 2005; Rodean, 1996). Si ce rapport est positif, 'atmosphére est
stable. S'il est négatif, elle est instable. Une valeur de 0 correspond a une
atmosphére neutre (Jacobson, 2005). Lorsque 'atmosphére est stable, I'écart-
type de la vitesse de fluctuation et le temps de corrélation sont donnés par les
équations suivantes :
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o, =2u, [1—5) (0.12)
h

o, =0, =13u, (1—%) (0.13)

z, =015 |2 (0.14)
o, \h

z, =007 |2 (0.15)
o, \h

=01 |2 (0.16)
o,.\h

Par contre, lorsque les conditions sont instables, I'écart-type de la vitesse de

fluctuation est proportionnel a I'échelle de vitesse verticale convective w,. Il est
aussi nécessaire de tenir compte de la longueur de rugosité z, dans le calcul du

temps de corrélation.

b
h ) (0.17)

c,=0,=u|l12+—
2L

%
aw;w*Jl.z(l_o.gz)(ﬁ) fia-ra)e 018
h/\h h

7,=7,=015— (0.19)
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(

Z

0.1 ,
o, [0.55 —0.38@}

si z<|L|

7, =1 0.59-> si<<0.1 (0.20)
o h

w'

0.15—2—[1 —exp (:—S—ZH sinon
o, h

w

Finalement, lorsque les conditions sont neutres, on aura

o, =2u, exp(_3fzj (0.21)
U.
c.=0,=13u, exp[_sz] (0.22)
u.
0.5z
T.=7T.= = -——-————%Tw‘ (0'23)

u' v Tw' -
1+15fz/u.

2.3.4 Algorithme de résolution de I’équation de diffusion et déplacement
de la particule

La méthode d’Euler, qui permet d’évaluer de fagon approximative la
solution d’une équation de Langevin, est utilisée par plusieurs modeles dont
MLDPO (D'Amours et al., 2004), MLDP1 (Flesh et al., 2004), MLCD (Flesh et al.,
2002) et NAME (Ryall et Maryon, 1998). La solution de I'équation de Langevin
(0.8) obtenue a Faide de la méthode d’Euler est
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Lin =1 +V'AL (0.24)
v'HN:v't+a(r;,v',)At+b(r;,v',)\/Kt_R .
ou R est une variable aléatoire dont la distribution suit une loi normale centrée

réduite N(0,1). Cette méthode calcule une approximation qui tend vers la

solution de I'équation de Langevin lorsque Ar—0. Puisque cette méthode
nécessite un pas de temps trés petit, le temps de calcul peut étre trées grand.
(Wilson et Sawford, 1996 ; Schwere et al., 2002). Dans le modéle FLEXPART,
Palgorithme d’Euler est utilisé pour intégrer les équations horizontales (2.9) et
(2.10) (Stohl et al., 2005). Dans la verticale, cette méthode est utilisée

seulement lorsque Ar<0.57,.. Lorsque le pas de temps est plus grand, la

méthode suivante est utilisée pour résoudre I'équation (0.11)

(_vy_} rw(—w—J +§—§’Y-Z'w (1—rw)+£'—“-?)—'01'w(1—rw)+,/1—rjR (0.25)
t+At t <

' o p 0z

w

ou r, =exp(-At/z,) est l'autocorrélation du vent vertical (Stohl et al., 2005).

Cette derniere méthode, développée par Ermak, est fréquemment utiliseée pour
la simulation des liquides (Allen et Tildesley, 1987).

Pour satisfaire le critére de Thomson, il faut que la fonction de densité de
la hauteur z et de la vitesse w' soit de la forme

P(z,w')= Nexp(;::) (0.26)

w'

ou N est une constante de normalisation (Stohl et Thomson, 1999). Par contre,
lorsque Pon résout cette équation numériquement, une erreur est
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systématiquement introduite parce que I'équation différentielle est remplacée
par une équation aux différences finies (Batrouni et al, 1985). Plus précisément,
en discrétisant le temps par une série de pas de temps de taille fixe Az, on
obtient une méthode numérique de la forme

Zon =2 +W(z,8)Ar (0.27)

dont la fonction de densité P

sim

peut s’écrire comme

P, (zw)= P(z,w')xexp(i S";;ft J (0.28)
n=1

w'

(Batrouni et al, 1985) (Mannella, 2006). On définit Fordre d’une methode
numérique comme étant le plus petit entier n tel que S,,, #0 dans I'équation
(0.28). Si §,#0, alors la méthode est d’'ordre 0. Selon cette définition, plus

lordre d’'une méthode numérique est élevé, plus sa fonction de densité se
rapproche de celle de 'équation de Langevin. Les méthodes d’Euler et d’Ermak
sont respectivement d’ordre 0 et 1 (Mannella, 2004) (Mannella, 2006).

L’erreur associée aux méthodes d’Euler et d’'Ermak est fonction de z,,.

Mannella (2004, 2006) a donc proposé un nouvel algorithme d’ordre 1 dont
Perreur est indépendante de z,.. Cet algorithme est basé sur la méthode saute-
mouton, dans laquelle la vitesse et la position sont calcuiées en alternance.
Mannella (2004) a modifié la méthode saute-mouton, en ajoutant des
coefficients qui annulent les termes S, dans la fonction de densité de la solution.
On obtient ainsi une méthode d'ordre 1. De plus, l'erreur associée a cette

méthode est indépendante de 1/z,. (Burrage et al., 2005). Dans notre modéle,
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nous utilisons cet algorithme afin de résoudre les équations (0.9), (2.10), et
(2.11).

Pour résoudre 'équation de Langevin, il faut utiliser un pas de temps Ar
beaucoup plus petit que le pas de temps Ar qui est utilisé pour le calcul de la
vitesse d’advection'. Cela est nécessaire, car lintensité et la direction des
perturbations peuvent varier en fonction du temps de fagon beaucoup plus
rapide que dans le cas du vent moyen. De plus, I'équation (0.11) n’est valide
que pour des valeurs de A7 beaucoup plus petite que 7,. Chacun des petits

pas de temps A7 est défini par la relation
Af =¢r7,, (0.29)

ou ¢ est un nombre réel beaucoup plus petit que 1 (Ryall et Maryon, 1998).
Ryall et Maryon (1998) recommandent d'utiliser une valeur de £ entre 0.05 et
0.1.

Pour chacun de ces petits pas de temps, la vitesse d’advection est
considérée comme étant constante. La somme des vitesses d’advection et de
diffusion permet de calculer le déplacement des particules sur chacun de ces
intervalles de temps.

Sur laxe des x, la procédure permettant de déterminer le déplacement

d’une particule est donc :

~

i i < . ~ At ,
1. calcul de la position a la moitié de Fintervalle : % = x, + —(i,,,, +',)
2

' Rappelons que le pas de temps d’advection est le méme que le pas de temps de sortie du
modele pilote.
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2. calcul des paramétres o, et 7, a la position ¥ & l'aide des équations

(2.12) & (2.23).

2T,

u' u

~ ~\"1
3. calcul des coefficients ¢, =1— ZAt et ¢, =(1+—ALJ
T

2AF
7,

u

4. mise a jour de la vitesse : u',,,; = cz[clu', +0, R] , 0l R~N(0,1)

5. transformation dans le systtme de coordonnées de la grille:

A —2 —2 =2
U=U, Ar (ut+Al/ Uyne + Vi )

C s s ~ ~ At N N .
6. mise & jour de la position : %, ,; =X +7(u,+m +i1), ou &, , estla vitesse

du vent moyen obtenue par la méthode de Runge-Kutta.

Sur I'axe des y, on utilise exactement la méme procédure, en remplagant x par

y, & par v et u' par v'. La transformation dans le systéme de coordonnees de

la grille est alors donnée par 'équation v =v'_ ; (17,"’+ N / TR AT )

Dans la verticale, 'équation de Langevin est plus complexe :

~

e - , ~ At
1. calcul de la position a la moitié de l'intervalle 7 = z, +—2—(w,+ N FW)
- 2. calcul des parameétres o,,., 7,., de la densité de l'air o et de sa dérivée

partielle E;_p a la position 7 a l'aide des équations (2.12) & (2.23).
/4

~ ~\"1
3. calcul des coefficients ¢, =1——AL etc,={1+ Al
27 27,

w' w
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4. mise a jour de la vitesse :

w, (90, 0,00),~ [2Af .
w. .=0.c|lc—-+ W W AL+ R ||,ou R~N(0,
t+At wI: 2( lo_w' ( aZ p aZj 7. J:| ( )

w

~

S - ~ At N
5. mise a jour de la position: z,,,; =% +—2—(w,+A, +w ), OU W,, estla

vitesse du vent vertical moyen obtenue par la méthode de Runge.

La position intermédiaire z, ainsi que la position finale z,_, peuvent

potentiellement se trouver en dehors des frontiéres de la couche limite. Afin de
conserver les particules virtuelles a Pintérieur de la couche limite, il est donc
important de tenir compte des frontieres du domaine lors du calcul des étapes 1
et 5.

2.4 Conditions frontiéres et initiales

2.4.1 Problemes aux frontiéres de la couche limite

Le domaine sur lequel la simulation du transport des particules virtuelles
est faite est un espace géométrique fini. Horizontalement, il est limité par les
pourtours de la grille sur laquelle sont fournies les informations
météorologiques. Les particules virtuelles, qui sont rangeées dans une structure
de données de vecteur, sont supprimées lorsqu'elles sortent du domaine
horizontal. La mémoire qui est associée a chacune des particules supprimees
est alors libérée. Le principal désavantage de cette méthode vient du fait qu’une
particule pourrait sortir temporairement du domaine horizontal et y revenir en
raison d’un changement dans la direction des vents ou encore a cause de I'effet
de la diffusion. Puisque nous ne disposons d’aucune information
météorologique & I'extérieur du domaine horizontal, ce cas est difficile a traiter. Il
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est néanmoins possible de réduire les possibilités que cela se produise dans
une région d'intérét en utilisant une grille météorologique plus grande que la
région sur laquelle on désire étudier la dispersion des particules.

Dans la verticale, les frontiéres sont la surface du sol et de I'eau, ainsi
que le sommet de la couche limite. Pour modéliser le comportement des
particules prés de la surface et au sommet de la couche limite, nous avons
utilisé 'approche proposée par Wilson et Flesch (1993). Cette méthode est
aussi utilisée par les modeles MLDP1 (Flesh et al., 2004) et MLCD (Flesh et al.,
2002). |

Lorsqu’une particule tente de se déplacer en un point z,, situé au-dessus

de la hauteur de la couche limite & elle rebondie pour atteindre une position z_

située a l'intérieur de la couche limite.
7z =2h—-z, w_=-w (0.30)

La hauteur de la couche limite peut varier en fonction du temps et des
conditions météorologique, plusieurs particules peuvent alors se trouver en
dehors de la couche limite. On permet alors aux particules de rester au dessus
de k. Les particules qui sont au dessus de h sont déplacées uniquement par
les vents géostrophiques.

La surface du sol et de 'eau forme une frontiére complexe puisque des
particules peuvent s’y déposer (Rodean, 1996). Dans un premier temps, on

défini une hauteur de réflexion z,, prés de la surface. La hauteur de réflexion
doit étre au minimum & une distance de I'ordre de z, (Wilson et Flesch, 1993).

Lorsque la trajectoire d’une particule virtuelle passe par un point z_, situé sous
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la hauteur de réflexion z,, elle rebondit pour atteindre un point z, . La vitesse de

déplacement de la particule virtuelle est inversée et la nouvelle position est alors
donnée par :

7,=22,—7. W,=-w (0.31)

Une particule réelle qui descend sous z, y passe une temps 7* avant
d'émerger & nouveau au dessus de z,. Pendant ce temps, elle parcoure

horizontalement une distance &*. Wilson et al. (2001) propose la formule
suivante afin de calculer le temps moyen de résidence d’une particule virtuelle

sous la surface de réflexion en fonction de la vitesse de friction w, :

(r¥)=2% (0.32)

U,

La distance moyenne parcourue sous z, est donnée par (§*)=(r *)><<U z,>, ou
<U|z,> est la vitesse moyenne du vent sous z,. La vitesse moyenne du vent

sous z, est donnée par

(Vler) =~ [ vk

0.3u*ﬁ[ex{0.33—z$j—l} siz, <10z, (0.33)

z, Z

252 (2, =72, )In(z, =7z, )32, In(3z4 )+ (102, — z, 1+ 1n(z,))+3.22,] sinon
z

r
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2.4.2 Dépot sec des particules

Pendant la période de temps que les particules passent sous la hauteur de
réflexion z,, elles peuvent entrer en contact avec les éléments qui se trouvent a
la surface du sol ou de I'eau et y adhérer. Si la masse d’une patrticule virtuelle

avant la réflexion est M,, sa masse sera réduite d'un facteur R apres la

réflexion.

M =RM, (0.34)

Le facteur R correspond donc a la probabilité¢ qu'une particule qui entre en
contact avec la surface soit réfléchie. Wilson et al. (1989) ont montrés que cette
probabilité de réflexion peut étre calculée en fonction de la vitesse de depot sec

v, :

R=[1—\/§I;@J/(1+‘/%%J (0.35)

Dans notre modeéle, la vitesse de dépét sec est calculée a laide de la
méthode des résistances (Seinfeld et Pandis, 1998 ; Zhang et al.,, 2001 ;

Jacobson, 2005). Par analogie, la vitesse de dépét sec V, d’une particule peut

étre considérée en terme de résistances électriques comme la réciproque de
trois résistances en série (R,, R,et R_RV,) et d'une autre en paralléle (1/V,)

(Seinfeld et Pandis, 1998)

V,=[R, +R,+RRV,]" +V, (0.36)
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Dans I'équation (0.36), R, est la résistance aérodynamique, R, est la
résistance de la couche quasilaminaire et V, est la vitesse de sédimentation. La

résistance aérodynamique est causée par la turbulence de l'atmosphére
(Seinfeld et Pandis, 1998 ; Zhang et al., 2001; Jacobson, 2005). Cette
turbulence agit comme une force de résistance qui ralentit la chute de la
particule. L'intensité de cette résistance dépend de la stabilité de atmosphere.
La résistance de la couche quasilaminaire est due a une couche prés de la
surface dans laquelle il y a trés peu de turbulence. Les particules peuvent
traverser cette couche uniquement par diffusion. Cette résistance est donc une
résistance a la diffusion moléculaire. La théorie de la similarité de Monin-
Obukhov permet d’exprimer la valeur des résistances R, et R, en fonction de la

vitesse de friction u, (Jacobson, 2005). Celle-ci prend généralement de grandes

valeurs lorsque la couche de surface est fortement turbulente (Jacobson, 2005).
Dans de telles conditions, la résistance est petite et la vitesse de dépdt sec est
grande. La présence de végétation n'est pas prise en compte dans le calcul des
résistances, car nous ne disposons pas d'information précise sur ['utilisation du
terrain.

La résistance aérodynamique R, est évaluée a l'aide de I'équation

R, ~— {ln(—zLJ—‘Ph(E’—)P{’h(—z—“—ﬂ (0.37)
ku, 2, L L

ol k=0.40 est la constante de von Karman, z, est la hauteur & laquelle la

vitesse de dépét sec est calculée, z, est la longueur de rugosité et L est la

longueur de Monin-Obukhov (Stull, 1988 ; Stohl et al., 2005). La fonction ¥, est
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une correction qui varie selon la stabilit¢ de latmosphére (Paulson, 1970 ;
Beljaars et Holtslang, 1991).

La relation entre la résistance de la couche quasilaminaire R, et la

diffusion moléculaire est exprimée par le rapport des nombres de Schmidt
Sc=v/D et de Prandtl Pr. Le nombre de Schmidt est défini comme le rapport

entre la viscosité cinématique de rair v et le coefficient de diffusion moléculaire
de la particule D. Le nombre de Prandtl, quant a lui, est le rapport entre la
viscosité cinématique et la diffusivité thermique. Le nombre de Prandtl vaut
typiquement autours de 0.95 dans I'atmosphére. La résistance quasilaminaire
est calculée & l'aide de 'équation (Seinfeld et Pandis, 1998; Stohl et al., 2005)

%
=2 (55] (0.38)
ku, \ Pr

La vitesse de sédimentation résulte de I'action combinée de la force de
gravité et d’'une force en direction opposée due a la viscosité de l'air. Celle-ci est
donnée par I'équation (Zhang et al., 2001; Jacobson, 2005) :

v - 4P8

0.39
* 187, ( )

ol d estle diametre de la particule, p, est la densité de la particule, g est

Paccélération due A la force de gravité, 7, est la viscosité dynamique de l'air et

G est la correction de Cunningham (Jacobson, 2005). La correction de
Cunningham est donnée par I'équation :
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143
G=1 +2(1.257 104 7 ] (0.40)

Py

ou A est le parcours moyen d’'une molécule d'air (Jacobson, 2005). Le parcours
moyen d’une molécule d’air est calculé en fonction de la température, de la
pression et de la viscosité cinématique de I'air (Seinfeld et Pandis, 1998 ; Zhang
et al., 2001).

La vitesse de dépdt sec est fortement influencée par la taille des
particules (Jacobson, 2005). Plus la taille de la particule est petite, plus
importance des résistances aérodynamique et quasilaminaire dans le calcul de
la vitesse de dépot sec est grande. La gravité n'a, quant a elle, qu’une influence
secondaire. A linverse, plus la taille d’une particule est grande, plus la vitesse
de dépot sec est dominée par la gravité. Le diamétre moyen des particules est
un parameétre qui est fourni au modéle par 'usager.

2.4.3 Modélisation des sources d’émissions

Au début de la simulation, la source d’émission doit étre modélisée
convenablement. En effet, des études de comparaisons de modeles
Lagrangiens avec des observations, comme celle de Ménard et D’Amour
(2000), ont montré qu'il est important de bien définir les caractéristiques de la
source émettrice. Deux types de sources peuvent étre représentés dans notre
modele : des sources ponctuelles et des sources linéaires. Les sources
ponctuelles représentent une source d'émission, d’un certain diamétre, située
en un point géographique précis. Les sources linéaires, quant a elles, servent
principalement a représenter des routes.
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La représentation d’une source ponctuelle dans notre modéle est basée
sur Fapproche du modéle MLCD (Modéle Lagrangien Courte Distance) (Flesh et
al., 2002). Les particules virtuelles sont émises a lintérieur d’'une colonne
verticale de forme cylindrique. La hauteur de cette colonne, son rayon, ainsi que
sa position par rapport au sol sont fournis par 'usager. Les particules y sont
distribuées uniformément de fagon aléatoire (Flesh et al., 2002). Etant donné un
cylindre de rayon R, de hauteur & et dont la base est située a une hauteur z
par rapport au sol, la position initiale d’'une particule virtuelle lors de son
émission est donnée par :

x=\/7,Rcos¢9
y= \/-I?RCOSH (0.41)
z= rz(h—z)+z

ou rel0,1], r,e[0,1] et #€[0,27] sont des variables aléatoires suivant une

distribution uniforme (Weisstein, 2005). Si la vitesse de déplacement initiale des
particules est connue, par exemple la vitesse d’éjection de la fumée d’une
cheminée d’usine, celle-ci peut étre fournie par Fusager. Dans le cas contraire,
la vitesse initiale des particules virtuelles est nulle. Les heures de début et de fin
du relachement sont spécifiées par 'usager. L’heure a laquelle chacune des
particules virtuelles seront relachées est choisie de fagon aléatoire et
uniformément durant cette période (Flesh et al., 2002). La masse totale de
polluants relachés, ainsi que le nombre de particules virtuelles sont spécifiés par
Pusager. La masse individuelle d’une particule virtuelle est égale a la masse
totale divisée par le nombre de particules virtuelles.

Dans le cas des sources linéaires, une description du réseau routier en
format shapefile doit étre fournie par l'usager. Le format de fichier shapefile,
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développé par la firme ESRI, est couramment utilisé en géomatique afin de
représenter des données vectorielles d’objets géométriques (comme des points,
des lignes ou des polygones), leurs positions ainsi que leurs attributs (ESRI,
1998). Un réseau routier y est donc représenté par un graphe composé d’une
série de sommets, reliés par un ou plusieurs segments de droite. Une route
particuliére peut étre composée de plusieurs segments si sa forme est courbée
en certains endroits. Au besoin, ces segments peuvent partager la méme valeur
pour un certain attribut (le nom de la rue par exemple) afin de représenter leur
appartenance a la méme route. Les concentrations de polluants emis sur
chacun des arcs de ce graphe sont représentées par un attribut associe a cet
arc. Le nombre de particules virtuelles a émettre par kilometre de routes doit
étre spécifié par I'usager. La position initiale d’'une particule sur un segment de

droite reliant les sommets S, =(x,,y,) et S,=(x,,y,) est obtenue & l'aide de la

combinaison convexe :

x=x, +a(y, -x,) 0.42)
y=Xx, + a()’z 'Xz)

ou ae[0,1) estune variable aléatoire distribuée uniformément. Etant donné que

le type de véhicule utilisé pour produire les données d’émissions peut varier
d’'un scénario de simulation a lautre, la hauteur d’émission est un parametre
fourni par l'usager. Cette hauteur d’émission correspond a la hauteur moyenne
de I'éjection des gaz des véhicules routiers. Comme dans le cas des sources
ponctuelles, le temps d’émission de chacune des particules virtuelles est choisi
de fagon aléatoire uniformément durant la période de relachement spécifiee par
Fusager.
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2.5 Calcul des concentrations

La méthodologie, que nous avons utilisée afin de calculer les
concentrations des particules en des lieux géographiques et des moments
donnés, est basée sur celle employée par les modéles MLDPO et MLDP12
(Flesh et al., 2004). Un volume récepteur de forme cylindrique est placé autour
de chacun de ces points. Pour chacun des volumes récepteurs, la concentration
volumique moyenne c(x,y,z) est calculée a partir du nombre de particules N

gu’il contient :

N
c(x,y,2)= %/—Nz m, (0.43)

i=1

ol m, est la masse de la i*™ particule, V est le volume du cylindre récepteur.

Le diamétre et la hauteur du cylindre récepteur doivent étre spécifies par
lusager. Le choix de ces deux paramétres est important, puisqu'il influence la
précision des concentrations qui sont rapportées (Flesh et al., 2004). Etant
donné un cylindre récepteur de volume V et un ensemble total de N particules

virtuelles, on définit sa capacité minimale de prévision ¢, par:

Crnin =-‘1;min(mj), j=12,.,N (0.44)

La capacité minimale de prévision correspond donc au cas ou seule la particule
virtuelle ayant la plus petite masse se trouve dans le volume récepteur. La

2 Notre outil de calcul des concentrations est basé sur le code développé par Réal D'Amours
(Service Météorologique du Canada, Division des urgences environnementales) pour les
modéles MLDPO et MLCD.
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capacité minimale de prévision varie de fagon inversement proportionnelle au
volume du récepteur. De maniére générale, le choix d’'un petit volume permet
une mesure a petite échelle prés d’'un point donné, alors qu’un volume plus
grand donne un apergu plus grossier de la concentration moyenne aux
alentours de ce point. Idéalement, le volume du récepteur devrait étre le plus
petit possible et le nombre de particules virtuelles devrait étre trés grand. En
pratique, le choix des différents paramétres est un compromis entre la précision
de la prévision et le temps de calcul.

Nous avons établi trois criteres afin de nous guider dans le choix d'un
volume récepteur. Le premier nous donne une borne inférieure sur le diamétre
du volume récepteur, soit la résolution de la grille du modéle météorologique. En
effet, la précision des données météorologiques est influencée en grande partie
par la résolution de cette grille. Puisque les valeurs des champs entre les points
sont obtenues par interpolation, il y a une certaine incertitude concernant la
trajectoire exacte des particules lorsqu’elles ne sont pas dans un voisinage
rapproché d’'un des points de la grille. De cette fagon, lhomogénéisation permet
de compenser partiellement pour les imprécisions dans les donnees
météorologiques. Le second critere permet de déterminer une borne supérieure
raisonnable pour le diamétre du récepteur lorsque celui-ci est placé a la position
d’une station de mesure. Ce critére est basé sur la représentativité spatiale des
stations. A titre indicatif, la représentativité des stations urbaines, suburbaines et
rurales sont typiquement autour de 3 km, 30 km et 100 km respectivement
(Bouchet, 2006). Le calcul des concentrations volumiques sur un tel volume
revient donc, d'une certaine fagon, a calculer une valeur moyenne sur un
espace relativement homogeéne. Finalement, le troisiéme critere nous enjoint a
choisir un petit volume lorsque le récepteur est trés prés de la source et un
volume plus grand lorsque ce dernier en est trés éloigné. Si la simulation
implique un transport de particules sur une trés grande distance (par exemple
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sur plusieurs centaines de kilomeétres), I'erreur accumulée tout au long de la
trajectoire des particules peut devenir trés grande. Un grand volume récepteur
permet d’obtenir une concentration moyennée sur un volume plus grand et donc
de tenir compte de cette augmentation de [incertitude. A l'opposé, un grand
récepteur situé tres prés de la source risque de ne pas mesurer correctement
les concentrations. Il convient alors de choisir un volume plus petit. La hauteur
du volume récepteur peut étre choisie a laide de critéres semblable, en
considérant la résolution verticale du modele pilote, les caractéristiques des
stations de mesures ou encore la position du volume récepteur par rapport a la
source.

2.5.1 Comparaison avec les autres modéles Lagrangiens stochastiques
d’ordre un

Les principaux modéles Lagrangiens stochastiques d’ordre un qui ont
servi de référence a notre travail sont le modéle anglais NAME (Nuclear
Accident Model) (Ryall et Maryon, 1998), le modéle européen FLEXPART (Stohl
et al., 2005), ainsi que le modeéle canadien MLDP1 (Modéle Lagrangien de
Dispersion de Particules d’ordre un) (Flesh et al., 2004). Ces modeles ont tous
été développés afin de répondre a des urgences comme des accidents
nucléaires, et ont été évalués, en les comparants avec des mesures, sur un
grand nombre de cas.

Dans le modéle NAME, l'équation de Langevin développees par
Thomson (1997) est résolue a laide de la méthode d’Euler. Le modéle
FLEXPART, quant a lui, offre le choix entre les équations proposées par Legg et
Raupach (1982), et Sthol et Thomson (1999). L'équation de Legg et Raupach
(1982) ne satisfait pas le critére de Thomson lorsque 'atmosphére est fortement
instable, mais Stohl et al. (2005) affirme qu’elle est plus stable numeériquement
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lorsque le pas de temps de diffusion est grand. Cette équation est résolue avec
la méthode d’Euler. L’équation développée par Sthol et Thomson (1999), quant
a elle respecte le critere de Thomson et tient compte de la variation de la
densité de l'air selon r'altitude. Pour résoudre I'équation de Sthol et Thomson
(1999), le modele FLEXPART utilise la méthode d’Ermak. Finalement, le modele
MLDP1 est basé sur 'équation de Langevin développée par Flesch et al. (2004).
Dans cette approche, les parametres de 'équation de Langevin sont calculés a
partir de I'énergie cinétique turbulente, plutét qu'avec l'aide de la théorie de la
similarité de Monin-Obukhov comme c’est le cas pour les deux autres modeles
(Flesh et al., 2004). La méthode d’Euler est utilisée pour résoudre I'équation de
Langevin dans MLDP1.

Dans notre modéle, nous utilisons les équations de Langevin développes
par Sthol et Thomson (1999). Comme FLEXPART, le paramétrage est basé sur
la théorie de la similarité de Monin-Obukhov. Cette approche a été choisie car
elle est bien documentée dans la littérature scientifique. La principale
contribution de ce travail est I'utilisation de l'algorithme de Mannella pour la
résolution de Péquation de Langevin. Cette méthode est plus précise que la
méthode d’Euler et est plus stable que celle d’Ermak lorsque I'échelle de temps
lagrangienne est trés grande.

Les conditions que nous avons imposées aux frontieres de la couche
limite sont basées sur les travaux de Wilson et al. (2001). Cette approche est
aussi utilisée par le modele MLDP1. La principale difféerence entre notre
implantation et celle de MLDP1 concerne la vitesse de dépét sec. Dans MLDP1,
la vitesse de dépdt sec est un parameétre fourni par 'usager au début de la
simulation. Dans notre modéle, la vitesse de dépot sec est calculée en fonction
des caractéristiques de la surface, des conditions atmosphériques et de la taille
moyenne des aérosols.
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CHAPITRE 3 : EVALUATION DU MODELE

Dans ce chapitre, nous présenterons diverses expériences réalisées
avec notre modele dans le but d’évaluer les performances des simulations.
Dans un premier temps, nous vérifierons séparément certaines composantes du
modele décrites au chapitre 2 afin de nous assurer que les différents
algorithmes qui les composent donnent les résultats escomptés. Ces
expérimentations permettront de nous assurer que le modéle répond a certains
criteres théoriques. Les algorithmes de calcul de la vitesse de dépdt sec et de la
diffusion seront ainsi vérifiés. Dans la seconde partie, le modéle sera utilisé pour
simuler un incident survenu en 2004 a la fonderie Noranda CEZinc de
Salaberry-de-Valleyfield. Les résultats de cette simulation seront évalués
statistiquement en les comparants aux observations. Finalement, nous
présenterons un exemple de simulation illustrant l'utilité de notre modele
Lagrangien stochastique pour la modélisation de la dispersion des poliuants
émis par des sources routiéres. Cet exemple montrera comment notre modele
peut étre utilisé pour simuler la dispersion des particules fines émises par le
réseau routier de la région de Montréal.

3.1 Vérification du calcul de la vitesse de dépét sec

La vérification compléte d’un algorithme de calcul de la vitesse de dépdt
sec exigerait 'analyse d’'une grande quantité de données d’observations pour
plusieurs types de terrain (Seinfeld et Pandis, 1998). Une telle analyse dépasse
le cadre de ce mémoire. Nous avons donc restreint notre analyse a une
comparaison des vitesses de dépdt sec obtenues a 'aide de notre modele avec

\
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des mesures publiées par Sehmel (1980) pour différentes tailles de particules et
pour différentes vitesses de friction.

] madéle Uy =0.7 m/s
I----- modéle uy=1.4 mfs
modéle Uy =0.35 m/s

1000 4 EX  Observations uy=0.7 m/s /
E A Observations uy=1.4 m/s
& Observations Uy =0.35 m/s

100 4

Vitesse de dépdt sec {cm/s)

3.1 e S e -4 e m o e e e
1 Q0E-08 1.00E-07 1 O0E-06 1.00E-05% 1 G0E-04
Diamétre des particules (m)

Figure 3.1 : Comparaison des valeurs calculées de la vitesse de dépét sec avec
des observations de Sehmel (1980).

Dans la figure 3.1, les points isolés correspondent aux valeurs des
observations pour différentes tailles de particules. Ces mesures ont été prises
sur une surface gazonnée avec des vents différents. Ces vents correspondent a
des vitesses de friction de 0.35 m/s, 0.7 m/s et 1.4 m/s. Ces vitesses de
frictions, ainsi qu'une longueur de rugosité de 0.01m ont été utilisees par notre
modele afin de calculer la vitesse de dép6t sec. Pour ces simulations, nous
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avons supposé que I'atmosphére était neutre. Les vitesses calculées par notre
modele sont représentées par les courbes. De fagon générale, les vitesses
calculées sont supérieures a celles observées pour des particules de petite taille
et elles sont légérement inférieures aux observations pour celles dont la taille
est plus grande. Ce comportement est probablement da & 'approximation de la
résistance aérodynamique et de la résistance quasilaminaire qui est faite par
notre modéle a l'aide de la théorie de la similarité de Monin-Obukhov. Bien que
les valeurs calculées soient différentes de celles observées, les vitesses de
dépodt sec calculées par notre modéle sont toutefois dans le méme ordre de
grandeur que celle observées.

3.2 Vérification du calcul de la vitesse de diffusion et des
conditions aux frontiéres

Nous avons utilisé Papproche expérimentale suggérée par Stohl et
Thomson (1999) afin de vérifier si notre modéle respecte le critere de Thomson.
Pour ce faire, nous avons supposé que l'atmosphére était dans un état
stationnaire et nous avons fixé la valeur des différents parameétres de la couche
limite : hauteur de la couche limite #=1010 m, longueur de Monin-Obukhov

L=-100 m, vitesse de frottement u, =0.5 m/s, hauteur de réflexion z, =10m.

Nous avons supposé que les particules ne subissaient aucun deplacement
horizontal et que le mouvement vertical synoptique était nul. Nous avons
supposé que la densité de l'air était constante pour chacun des niveaux de la
couche limite. Un total d’'un million de particules virtuelles a été relaché. La
position verticale de chacune de ces particules est choisie de fagon uniforme

entre z, et h. Nous avons ensuite simulé le déplacement de ces particules pour

une période de 100 heures. A la fin de la simulation, la densité moyenne des
particules a été calculée pour chaque intervalle de 10 métres dans la verticale.
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Pour chacun de ces intervalles, nous avons aussi calculé I'erreur par rapport a

la moyenne attendue. En effet, un modéle respectant parfaitement le critere de

Thomson devrait théoriquement donner une densité moyenne qui soit

exactement égale au nombre de particules divisé par le nombre d'intervalles.

Nombre de particules
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Figure 3.2 : Comparaison des algorithmes de Manella, d’Ermak, saute-mouton

et d’Euler par rapport a I'état de référence (10000 particules) pour
évaluer le respect du critére de Thompson.
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La figure 3.2 montre les résultats obtenus en utilisant les méthodes
d’Euler, d’Ermak, de saute-mouton et de Mannella afin de résoudre I'équation
de Langevin. Parmi ces quatre algorithmes, les méthodes pour lesquelles
I'erreur absolue maximum est la plus petite sont celles de Mannella, suivit de la
méthode saute-mouton. Ces deux méthodes sont semblables, excepté que la
méthode de Mannella contient une correction afin que la solution soit plus prés
de la solution exacte de I'équation de Langevin. Dans le cas des méthodes
d’Euler et d’Ermak, I'erreur absolue maximum est environ de 9% et de 23%
respectivement. Dans le cas de ces deux méthodes, la simulation produit une
certaine accumulation des particules prés du sol, alors que les erreurs
associées aux méthodes de Mannella et saute-mouton sont réparties a peu prées
uniformement dans la verticale.

Tableau 3.1 : Erreur absolue maximum des algorithmes de Manella, d’Ermak et
d’Euler par rapport a I'état de référence (10000 particules) apres
une simulation de 100 heures

Méthode numérique Ermak Euler Saute-mouton  Mannella

Erreur absolue maximum 1247 935 311 226

Puisque les mémes conditions de réflexion aux frontiéres de la couche
limite ont été appliquées pour tous les algorithmes, nous pouvons en conclure
que ces accumulations prés du sol sont causées par l'imprécision des methodes
d’Euler et dErmak. Par rapport aux autres méthodes, les solutions obtenues par
la méthode de Mannella se rapprochent davantage de la solution théorique, soit
10000 particules.
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3.3 Incident a la raffinerie Noranda CEZinc de Salaberry-de-
Valleyfield

L'incident a la raffinerie Noranda CEZinc de Salaberry-de-Valleyfield, en
banlieue de Montréal, constitue une bonne opportunité pour vérifier la qualité
des simulations de notre modeéle dans des conditions réelles. Le 9 aolt 2004 a
21h47, on estime qu’environ 6 tonnes métriques de trioxyde de soufre (SO3z) ont
été accidentellement relachées dans I'atmosphére suite a un bris mécanique
(Paquin et D’Amours, 2005). CEZinc estime qu’il a fallu 32 minutes avant que
les émissions de gaz ne cessent. Ces gaz ont formé un panache visible jusqu’a
50 km de son point d’origine (Paquin et D’Amours, 2005).

Le SOs; relaché dans 'atmosphere s’est rapidement combiné a la vapeur
d’eau présente dans l'air afin de former un nuage d’acide sulfuriqgue (Paquin et
D’Amours, 2005). Etant donné que la combinaison du SO; et de I'eau forme un
acide fort (H2SQ,), 'équilibre de la réaction tend vers la production de SO,* et
de HzO'. Par conséquent, le nuage de gaz relaché devrait former
principalement des aérosols a base de S0.? (sulfate) et, dans une plus faible
mesure, des aérosols a base de H.SO, et de HSO4'.

Cette grande quantité d’aérosol a été détectée par les stations de
mesures de la région de Montréal. De plus, cet incident a été simulé a l'aide des
modales MLCD et MLDPO et les résultats ont été documentés dans un article
publié¢ par Paquin et D’amours (2005). Bien que nous ayons utilisé une
configuration différente de celle utilisée par le modele de dispersion MLDPO, nos
données météorologiques proviennent aussi du modéle GEM. Par conséquent,
il nous a été possible de comparer les résultats de notre modéle avec ceux qui
ont été publiés par Paquin et D’amours (2005).
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M,

Figure 3.3 : Grilles utilisées pour générer les champs météorologiques. A) Grille
régionale & 15 km de résolution au-dessus de 'Amérique du Nord,
B) Grille LAM & 2.5 km de résolution sur la région du sud du
Québec, C) Grille polaire stéréographique nord vraie & 60 degres
au-dessus de la région de Montréal.
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Les champs météorologiques utilisés par notre modéle nous proviennent
d’'une cascade de deux simulations du modele GEM. La figure 3.3 montre les
grilles utilisées pour chacune des simulations de GEM. La configuration de la
premiére simulation est basée sur celle qui est utilisée par Environnement
Canada pour ses prévisions a I'échelle régionale. Les points de cette grille sont
placés avec un espacement constant de 15 km au-dessus de 'Amérique du
Nord et un espacement variable ailleurs (figure 3.3 A)). Les sorties de ces
simulations sont ensuite utilisées afin de fournir les conditions initiales et les
conditions aux frontiéres d’une autre simulation de GEM a 2.5 km de résolution
sur la région du sud du Québec (figure 3.3 B)). La configuration utilisée est celle
d’'un LAM (Limited Area Model) (Desgagné et al., 1997). Les premiers pas de
temps de la simulation a haute résolution servent a initialiser le modele. Par
conséquent, nous n'utilisons pas les trois premieres heures de la simulation.
Seule la partie centrale de la grille est gardée, puisque cette région est celle ou
le modéle est le plus précis. La figure 3.3 C) montre finalement la grille polaire
stéréographique sur laguelle les données météorologiques ont été fournies a
notre modéle. Tout comme la grille du GEM-LAM, cette grille a une résolution de
2.5 km. Puisque la conversion des données implique des interpolations, nous
avons vérifié les résultats, en les comparants a I'analyse objective, afin de nous
assurer qu'il n'y avait pas de perte de qualite.

Des données d'observations aux différentes stations de I'lle de Montréal
ont été obtenues d’Environnement Canada, du Ministére du Développement
Durable de I'Environnement et des Parcs du Québec ainsi que de la Ville de
Montréal. Ces stations ont enregistré des concentrations anormales de
particules ayant une taille inférieure & 2.5 4 m. La direction des vents, ainsi que

Pheure a laquelle ces mesures ont été prises permettent de relier ces
concentrations élevées a l'incident de la raffinerie CEZinc (Paquin et D’Amours,
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2005). De plus, la taille des aérosols produits par la réaction du SOz avec la
vapeur d’eau contenue dans l'air est typiquement plus petite que 2.5 um

(Paquin et D’Amours, 2005). La figure 3.4 montre la position de la raffinerie,

ainsi que celle des stations de mesure sur I'lle de Montréal.

@ MNoranda CEZinc

@ Postes d'observations

1: 510151 Kilometres
DO )
0 7 14 21 28

Figure 3.4 : Cartographie de 'emplacement de la raffinerie Noranda CEZinc (en
jaune) et des stations de mesure de la qualité de I'air (en bleu).
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Dans un premier temps, nous avons modélisé la source d’émission
comme une source ponctuelle. Puisque l'usine compte plusieurs cheminees
dont les hauteurs varient entre 60 et 80 métres, nous avons représenté ces
sources sous la forme d'un cylindre. Celui-ci a une hauteur de 20 metres et un
diamétre de 10 métres. Sa base est située a 60 métres d’altitude (Paquin et
D’Amours, 2005). Des photos satellites ont permis de localiser la position de ces
cheminées. Dans ce cylindre, nous avons progressivement relaché 100 000
particules virtuelles sur une période de 32 minutes. La masse totale de ces
particules virtuelles était de 6 tonnes métriques. Nous avons ensuite simulé la
dispersion de ces particules pour une période de 6 heures débutant a 22:00
HAE. Nous avons utilisé un pas de temps d’advection de 15 minutes. Ce pas de
temps est trois fois plus grand que celui utilisé par Paquin et D’amours®.

La progression simulée du panache est montrée a la figure 3.5. Selon
nos simulations, il est passé au-dessus de I'lle de Montréal entre 23:15 et 1:45.
Les autorités rapportent effectivement que des citoyens de Lachine ont
téléphoné vers 23:30 au 911 afin de signaler un nuage de gaz (Paquin et
D’Amours, 2005). Les données prises aux stations de mesures corroborent
aussi ces résultats.

La figure 3.6 montre une comparaison avec les mesures de PM2.5 prises
aux stations de mesures afin d’évaluer la qualité des simulations de notre
modele. Les concentrations volumiques de PM2.5 de cette simulation on été
calculées a l'aide d’un cylindre de 3.5 km de rayon et d’une hauteur de 50 m.
Aux trois stations (13, 28 et 50) ou des concentrations anormales de PM2.5 ont
été mesurées, on constate que le panache simulé par le modéle passe au
dessus de la station au moment ou il a été observé. Les concentrations

8 Communication avec Réal D’amours.
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modélisées sont toutefois inférieures a celles observées, en particulier au poste
50. Les concentrations modélisées au poste 50 sont semblables & celles qu’ont
obtenus Paguin et D’amours (2005) avec le modéle MLDPO (Paquin et
D’Amours, 2005). Par contre, au poste 13 les concentrations obtenues par notre
modeéle sont plus prés des valeurs observées.
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Figure 3.6 : Comparaison entre les concentrations prédites par le modeéle et les

‘f\

mesures de PM2.5 prises aux stations de mesure. (Suite)



59

400 :
OBSERVATIONS

300 -

200 -

PM 2.5 (ung m®)

100 -

140

MLDPO

120 -

100 -

80 -

60

SO, (ng m'3)

40 -

20 A

0 " y . ]
23:00:00 00:00:00 01:00:00 02:00:00

Local Time EDT

Figure 3.7 : Comparaison entre les concentrations prédites par le modele
MLDPO et les mesures de PM2.5 (Paquin et D’Amours, 2005). La
ligne brisée représente les concentrations observées et simulées
a la position du poste 50 alors que la ligne pleine représente
celles au poste 13.
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Paquin et D’amours (2005) expliquent cette sous-estimation des
concentrations par le fait que le SOz peut se combiner avec plusieurs molécules
d’eau afin de former des particules de sulfate. Il est donc possible que la masse
totale de PM2.5 créée suite a ce relachement soit plus élevée que celle qui a
été émise initialement (Paquin et D’Amours, 2005). Puisque nous ne disposons
pas de données concernant la composition chimique des particules mesurées, il
nous est impossible de savoir quelle est la proportion exacte de sulfate parmi
les particules mesurées (Paquin et D’Amours, 2005).

L'incertitude qui entoure les données d’émission pourrait étre une autre
explication possible des différences entre les valeurs modélisées et observees.
Par exemple, la quantité de SOz émise est estimée & 6 tonnes environ, mais on
ne connait pas la quantité exacte. De plus, notre simulation ne tient pas compte
des autres sources de PM2.5. A la figure 3.6, on peut voir que les valeurs
observées au début de la simulation oscillent entre 5 et 15 ug/m®. Puisque la
norme canadienne pour les PM2.5 est de 25 ug/m® en moyenne sur 24 heures
(en se basant sur des moyennes horaires), on peut considérer ce niveau
comme normal. Lorsque la courbe des observations atteint son maximum, on
peut donc supposer qu’une petite partie des PM2.5 observées proviennent
d’une autre source que celle que nous avons modélisée.

L’échelle spatiale a laquelle sont définies les données météorologiques
est une autre source d’incertitude dans notre modélisation. Par exemple, si on
considére les postes 13 et 50, qui ne sont qu’a quelques kilométres de distance
fun de l'autre, on constate d’importantes différences au niveau des valeurs
maximum qui ont été observées. En plus de 'hypothése avancée par Paquin et
D’amours (2005), cette différence de concentration pourrait aussi s’expliquer par
les modifications de I'état de I'atmosphére qui sont induites par la présence
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d’édifices et par lactivit¢ humaine dans les zones urbaines. Les édifices
peuvent modifier 'écoulement des vents et P'activité humaine peut modifier
légérement la température (Nunez et Oke, 1977). Cela peut avoir un impact sur
la trajectoire et le comportement diffusif d’'une certaine quantité de particules
(Makar, 2006). La modélisation de ces phénoménes météorologiques a haute
résolution dans les zones urbaines est un domaine de recherche trés actif
(Hogue, 2006). Ce type de modélisation requiert une résolution spatiale
beaucoup plus fine que celle que nous avons utilisée lors de nos simulations
avec le modele GEM-LAM.

Au poste d’observation 66, nous obtenons une concentration legérement
plus grande que celle qui a été observée. Comme lindique la figure 3.8, le
panache est passé a quelques kilomeétres de la station de mesure. Le cylindre
de 3.5 km de rayon que nous avons placé autour de la station afin d’évaluer la
concentration volumique frole donc le panache. Cette erreur est probablement
due & une imprécision dans I'évaluation des concentrations volumiques plutot
gu’au modele de dispersion comme tel.
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Figure 3.8 : Position du panache de gaz a 4:15Z (23:15 EDT).

Afin de vérifier cette hypothése, nous avons comparé les concentrations
obtenues avec celles de volumes récepteurs de différentes tailles. Le tableau
3.1 présente des statistiques qui mesurent le degré de ressemblance entre les
prévisions de notre modéle Lagrangien et les observations prises par les
stations de mesures. Pour les différentes simulations, nous présentons le
coefficient de corrélation linéaire de Pearson (PEARSON), le biais moyen (MB),
Perreur maximale (E-MAX), ainsi que l'erreur quadratique moyenne (RMSE).
Ces statistiques sont définies a 'annexe A. Un modéle parfait devrait avoir un
PEARSON de 1, ainsi gu’'un MB, un E-MAX et un RMSE de 0. Comme le
souligne Flesch et al. (2004), avec un modéle parfait, les statistiques devraient
étre meilleures avec I'utilisation d'un récepteur ayant un petit volume.
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Tableau 3.2: Statistiques pour des simulations de lincident a la raffinerie
Noranda CEZinc utilisant des volumes récepteurs de tailles

différentes.
Biais RMSE Pearson E-Max Conin
moyen
Rayon : 3.5 km -12.2 26.64 0.8034 10.8 0.0031
Hauteur : 50 m
Rayon : 3.5 km -8.8 35.24 0.7671 29.8 0.0062
Hauteur : 25 m
Rayon : 3.5 km -13.5 27.94 0.8277 41.3 0.0020
Hauteur : 75 m
Rayon : 1.5 km -10.1 44.58 0.6755 38.2 0.1697
Hauteur : 50 m
Rayon : 2.5 km -11.3 33.03 0.7342 23.4 0.0061
Hauteur : 50 m
Rayon : 4 km -12.4 26.01 0.8330 67.7 0.0023

Hauteur : 50 m

Pour cela, il faut que le nombre de particules soit assez grand pour que la
simulation soit statistiquement valide et que la capacité minimale de prévision
Cmin soit suffisamment petite (Flesh et al., 2004). En observant le tableau 3.1, on
constate que ce n'est pas le cas. Le passage d'un rayon de 3.5 km a un rayon
de 1.5 km ou de 2.5 km détériore la plupart des statistiques. De méme, l'erreur
maximale, ainsi que le coefficient de corrélation de Pearson sont détériorés si
on diminue la hauteur du cylindre de 50 m a 25 m. Flesch et al. (2004) ont
rapporté des tendances similaires lors de la vérification de leur modéle MLDP
avec les données de l'expérience ETEX. Selon eux, l'utilisation d'un volume
récepteur plus grand aurait pour effet d’homogénéiser les concentrations dans
Pespace. Les critéres que nous avons mentionnés au chapitre 2 nous ont servi
de base afin de déterminer la taille du volume récepteur. Nous avons choisi des
volumes récepteurs de tailles égales, car les stations sont situées a des
distances comparables de la source. Puisque la résolution de la grille de notre
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modéle météorologique était de 2.5 km et que toutes les stations de mesures
avec lesquelles nous comparons nos simulations sont des stations urbaines,
nous avons choisi d'utiliser un cylindre ayant 3.5 km de rayon et 50 m de
hauteur.

En conclusion, la simulation de cet incident nous permet d'évaluer la
qualité des résultats de notre modele. Le modéle prévoit des concentrations qui
sont inférieures a celles observées. Il y a toutefois une bonne corrélation
(environ 0.75) entre ses résultats et les mesures. En particulier, le fait d’obtenir
des résultats semblables a ceux d’'un modeéle sophistiqué comme MLDPO est
tres encourageant.

3.4 Application a la simulation de la dispersion des particules
fines émises sur le réseau routier de la région de Montréal

Les émissions de particules fines sur le réseau routier de la région
métropolitaine de Montréal sont représentées par un shapefile. Celui-ci est
construit & partir de données d’émissions fournies par le Ministere des
Transports du Québec. Ces données d’émission sont estimées par le modele
MOTREM (modeéle de transport de la région de Montréal) sur chacun des
segments de routes (Earth Tech inc et Ministére des Transports du Quebec,
2003). Ces 26 543 segments de routes, totalisant environ 13 740 km, sont
montrés a la figure 3.9. La période modélisée est la période de pointe du matin
s'échelonnant de 6h & 9h pour un jour ouvrable moyen d’automne en 2006.
Plusieurs espéces chimiques sont modélisées par MOTREM. Notre modele
utilise les données d’émissions de particules fines (PM). Celles-ci sont classees
en deux catégories : les particules de taille inférieure & 10 micrometres et celles
de taille inférieure & 2,5 micrométres. Les émissions de particules fines



65

comprennent celles résultant de la combustion de carburant, de l'usure des
pneus et des freins. Elles ne comprennent toutefois pas les émissions de PM
fugitives, c'est-a-dire les PM remises en suspension par le passage des
véhicules (Babin, 2004). Selon le Ministére des Transports du Québec, ces PM
forment une partie trés importante des émissions du réseau routier. La
modélisation des PM fugitives est en cours d’étude au Ministére des Transports
du Québec.
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Figure 3.9 : Réseau routier de la région de Montréal utilisé pour les simulations
de dispersion des PM2.5. (Source des données : Ministere des
transports du Québec, Service de la modélisation des systemes de
transport, Modéle de transport de la région de Montréal, version
98)
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Un modeéle de la dispersion des particules fines émises par un réseau
routier peut étre utilisé afin d’évaluer I'impact qu’aurait une modification de ce
réseau sur les concentrations de polluants mesurées a différents endroits. Ces
changements pourraient étre la construction d’'une nouvelle route, la fermeture
partielle ou totale d’'une route ou encore des changements dans la circulation
des véhicules. Des modéles de transports, comme MOTREM, permettent
d’évaluer l'impact de ces changements au niveau des taux d’émissions sur
chacune des routes. lls ne permettent toutefois pas d’en connaitre I'impact a
d’autres endroits. Par exemple, il n'est pas possible de savoir si les
concentrations de particules fines vont changer au centre-ville de Montréal si on
construit un nouveau pont reliant Ille & sa banlieue nord. Cependant, en
combinant les nouveaux taux d’émissions du modele de transport avec notre
modele de dispersion, il serait possible de comparer les résultats de simulations
avec un cas de base pour connaitre Fimpact d’'un tel projet sur une réegion
donnée. Puisque notre modéle ne simule pas les processus chimiques, ce type
d’étude est d’un intérét limité pour les polluants secondaires (c’est-a-dire ceux
issus de réactions chimiques). Par contre, une partie importante des particules
émises par le réseau routier sont trés peu réactives (les PM fugitives par
exemple). Pour ce type de polluant, notre modele offre donc une fagon simple et

rapide de mener des études d’impacts environnementaux.

Bien que ce type d’application des modéles Lagrangiens soit prometteur,
elle pose un probléeme de taille. En effet, I'utilisation d’'un modéle de dispersion
pour I'évaluation de impact environnemental d’'un changement au réseau
routier n'a de sens que si le modeéle de dispersion est représentatif de la réalite.
Le modéle doit donc étre capable de simuler correctement la position et la
concentration des masses de polluants émis par les sources routiéres. A
premiére vue, on pourrait étre tenté de comparer ces simulations aux mesures
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prises par le réseau de stations de mesures afin de déterminer si le modéle
correspond a la réalité ou non. Cette approche ne peut cependant pas étre
utilisée pour un modeéle spécialisé comme le nétre. En effet, comme on peut le
constater dans I'exemple montré a la figure 3.10, les concentrations prédites
sont systématiquement différentes de celles observées. Cela s’explique en
grande partie parce que les stations de mesures ne font aucune distinction entre
les particules fines émises par le réseau routier de celles provenant d’autres
sources comme les industries. De plus, notre modele ne tient pas compte des
gaz et des particules provenant de I'extérieur du domaine de simulation. Des
études, telles que celles de Simpson et al. (2002), ainsi que McKendry et al.
(2001), ont en effet permis de mettre en évidence I'importance du transport a
longue distance des polluants dans l'air.

Afin de valider 'usage de notre modele pour le transport routier, il faudrait
donc rassembler des données d’observations qui soient le plus possible
spécifiques aux véhicules routiers. Puisque notre modéle de dispersion donne
de bons résultats lorsqu’appliqué sur un cas concret comme celui de la CEZinc,
nous croyons qu’il est raisonnable de penser que le calcul de la dispersion
donnera aussi de bons résultats pour cette application. Pour vérifier les résultats
des simulations de la dispersion des particules émises par le réseau routier, il
serait nécessaire de prendre des mesures a différents endroits aux abords des
routes et sous différentes conditions météorologiques. Ces mesures devraient
étre prises de fagon a s’assurer qu’elles ne mesurent que les polluants emis par
la route. La mise sur pied d’une telle campagne de mesure dépasse toutefois le
cadre de cette étude.
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Figure 3.10 : Comparaison des concentrations de PM2.5 avec des observations
lors d’'une simulation du réseau routier de la région de Montreal le
6 octobre 2005 a 13:00Z. La position des stations de mesure est
montrée a la figure 3.4. (Source des données d’émissions :
Ministére des transports du Québec, Service de la modélisation
des systémes de transport, Modéle de transport de la région de
Montréal, version 98)

Comme le montre la figure 3.10, ce type de simulation ne permet pas
d’obtenir des concentrations semblables aux observations prises par les stations
de mesure. Ce grand écart entre les observations et les valeurs obtenues par le
modéle peut étre expliqué par le fait que notre modéle ne tient pas compte de
toutes les sources d’émissions. A elle seule, cette explication n'est pas
suffisante, car on estime généralement dans la littérature scientifique que la
contribution du secteur des transports au total des PM2.5 qui sont émis est de
17,1% (Ministére du Développement durable, de I'Environnement et des Parcs,
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2002). Les valeurs rapportées ici sont clairement plus petites que la contribution
estimée. Une autre explication possible est I'incertitude qui existe au niveau des
données d'émission sur le réseau routier. Des données moyennes, comme
celles-ci, ne sont pas appropriées pour la simulation d’'un scénario réel, car elles
ne tiennent pas compte des particularités du trafic urbain pour une journée
donnée. Par exemple, un incident pourrait causer des embouteillages dans une
partie de la ville. Les concentrations de polluants émis sur les routes
congestionnées devraient alors étre différentes de celles que I'on obtiendrait
lorsque la circulation y est fluide. Les concentrations des polluants émis seront
alors différentes de celles contenues dans linventaire & partir duquel on
travaille. De plus, les taux d’émissions sont constants tout au long de la
simulation alors que le flot de véhicules sur chacun des arcs de route peut varier
grandement au cours du temps. Pour que de telles simulations puissent étre
comparables aux observations, il faudrait donc développer des inventaires
d’émissions qui soient davantage représentatifs du flot réel de véhicules sur le
réseau routier. Les émissions de polluants pourraient, par exemple, étre
calculées a partir d'informations comme les caméras de surveillance ou des
images satellitaires.

Des simulations comme celles que nous avons réalisees ne sont
toutefois pas totalement dénuées d'intérét puisqu’elles pourraient étre utilisées
afin de comparer différent scénarios d’émission. De telles études peuvent en
effet étre d’'une aide précieuse afin de déterminer quelle sont les meilleures
actions a prendre pour d’améliorer la qualité de I'environnement.
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CONCLUSION

Dans cette étude, nous avons décrit un modéle Lagrangien stochastique
permettant de simuler la dispersion des polluants dans la couche limite de
Fatmosphere. L'objectif était d’obtenir un modéle qui soit en mesure de
reproduire de fagon trés détaillée le transport des polluants et qui soit peu
coliteux en terme de ressources informatiques. A ce titre, nous avons examiné
des approches algorithmiques différentes de celles qui sont généralement
utilisées dans ce domaine.

La trajectoire d’une particule est calculée a partir de la somme de trois
vitesses. La vitesse d’advection est résolue grace a la méthode de Runge-Kutta
d’ordre 4. Cela nous a permis d’augmenter la taille du pas de temps d’advection
de nos simulations, tout en conservant des résultats comparables & ceux des
autres modeles. La vitesse de diffusion, qui est décrite par I'équation de
Langevin, a été résolue par la méthode de Mannella. Cette méthode permet
d’obtenir des solutions respectant mieux le critere de Thomson et son codt, en
terme de temps de calcul, est acceptable. Nous avons aussi détermine des
algorithmes pour simuler les conditions initiales et les conditions aux frontieres.
Les conditions initiales du systéme sont les sources d’émission. Nous avons
choisi de représenter deux types de sources dans notre modeéle : des sources
linéaires et des sources ponctuelles. La gestion des conditions aux frontieres a
été faite & 'aide de 'approche de Wilson et Flesch (1993) a laquelle nous avons
ajouté le calcul de la vitesse de dépdt sec des aérosols. Finalement, nous avons
utilisé la méthode des volumes récepteurs afin de calculer la concentration
volumique des particules en des lieux géographiques et des moments donneés.
Le choix des paramétres du volume récepteur servant au calcul des
concentrations est un aspect trés important dans I'élaboration d’une simulation.
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Nous avons donc élaboré quelques régles empiriques afin de guider nos choix.
Celles-ci sont basées sur une analyse subjective de l'incertitude du modele ainsi
que sur des données qui lui sont fournies en entrée. Ces algorithmes, en
particulier celui de Mannella, pourraient étre implantés dans d’autres modeéles
Lagrangiens stochastiques afin d’en améliorer les performances et la qualité des
résultats.

Nous avons présenté diverses expériences réalisées avec notre modéle
dans le but d’évaluer les performances des simulations. Le calcul de la vitesse
de dépdt sec a été comparé sommairement avec des observations. Les vitesses
obtenues étaient du méme ordre que celles mesurées. Nous avons aussi
comparé les méthodes d’Euler, d’'Ermak, saute-mouton et de Mannella afin de
déterminer laquelle respecte le mieux le critere de Thomson. Les méthodes de
Mannella et saute-mouton ont donné les meilleurs résultats, mais la méthode de
Mannella est celle pour laquelle I'erreur absolue maximum est la plus petite.

Pour chaque type de source, nous avons présenté un exemple de
simulation. Nous avons ainsi modélisé la dispersion des polluants émis par le
réseau routier de la ville de Montréal. Le réseau routier a alors été représenté
par un ensemble de sources linéaires. La vérification de ce type d’application
pose toutefois un probléme étant donné le manque de données d'observations
permettant de valider les simulations. Nous avons aussi présenté une simulation
ol la source était une source ponctuelle. Cette simulation de lincident survenu
en 2004 & la raffinerie CEZinc, nous a permis de confronter les résuitats de
notre modéle avec des mesures prises sur le terrain. Notre modéle donne des
résultats semblables & ceux publiés par Paquin et D’Amours (2005). Le panache
simulé par le modéle passe au dessus de la station au moment ou il a éteé
observé. Les concentrations simulées sont inférieures a celles observées, mais
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notre modeéle parvient tout de méme a reproduire les différences d’intensité
entre les concentrations de stations différentes.

Travaux futurs

Tout modeéle mathématique a ses limites et ses restrictions, celui présenté
dans le cadre de cette étude n’échappe pas a cette régle. Ces limitations
pourraient faire objet de nouvelles études.

Les simulations que nous avons faites sur le réseau routier de la ville de
Montréal sont difficilement comparables avec des données d’observation. |
serait entre autre nécessaire d’améliorer les inventaires d’émission afin de tenir
compte des variations possibles des concentrations émises.

Les polluants qui sont émis par les automobiles proviennent
principalement de la combustion du carburant. Il serait donc intéressant de
refaire la simulation sur le réseau routier de Montréal en utilisant des émissions
de polluants comme le monoxyde de carbone, les oxydes d’azote ou encore les
composeés organiques volatiles.

La précision de notre modéle est limitée par la résolution des données
météorologiques et des données concernant la morphologie du terrain. A
quelques endroits dans notre étude, nous n’avons pas réussi a déterminer
exactement comment ces imprécisions affectent notre modéle. Nous voudrions
caractériser plus précisément ces impacts. De plus, il serait intéressant d’étudier
et de comparer différentes méthodes permettant de calculer les concentrations
volumiques.
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Dans un article publié récemment en 2006, Mannella a présenté une
méthode plus générale permettant de construire des algorithmes d’ordre 2 ou
supérieur (Mannella, 2006). Nous voudrions étudier I'impact de telles méthodes
sur la qualiteé des résultats de nos simulations.

Finalement, nous voudrions simuler un plus grand nombre de processus
dans notre modéle afin de mieux représenter la complexité de 'atmospheére. Par
exemple, notre modele ne tient pas compte des processus chimiques qui ont
lieu dans I'atmosphere.

Nous voudrions finalement développer de nouvelles applications pour
notre modéle dans d’autres domaines. Puisque celui-ci n’est pas limité par le
type de maillage servant a décrire le fluide environnant, il pourrait étre couplé a
d’autres modéles. Par exemple, nous pourrions le coupler avec un modéle de
vague afin de simuler la dispersion de nappes d’huile suite & un déversement
pétrolier. De plus, il serait aussi intéressant d’étudier comment un modele
Lagrangien pourrait étre utilisé afin d'initialiser un modéle de la chimie
atmosphérique de type Eulérien ou semi-lagrangien. Lors des premiers pas de
temps, il serait ainsi possible de représenter plus adéquatement la trajectoire
des polluants émis par les points de sources majeures qui ne sont pas dans le
voisinage immédiat d’'un point de la grille du modéle.
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ANNEXES

ANNEXE A: STATISTIQUES UTILISEES POUR LA VERIFICATION DU
MODELE

Dans les équations suivantes, N est le nombre d’observations, O, est la valeur

d’une observation et M, & la valeur obtenu par le modéle au méme point que

I'observation.

o Coefficient de corrélation linéaire de Pearson

Z(Mi —M)(Oi -5)

PEARSON= "

Sl -wFsl0,-0)

i

¢ Biais moyen

1 /— —
MB=— (" -0)

N
e Erreur maximale

E-MAX = max(M, - 0,))

e Erreur quadratique moyenne

RMSE \/‘;72(1” =0,
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