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Notations

Indices et exposants

Indices et exposants

Définition

Gij
gij
Go
Gim)

gtr

Valeur initial de la grandeur G.

Valeur moyenne temporelle de la grandeur G obtenue a une
position de repére fixe (Valeur moyenne eulérienne).

Valeur moyenne temporelle de la grandeur G de repére movil
en suivant la trajectoire d'une particule dans un écoulement
(Valeur moyenne Lagrangienne).

Fluctuation associée a la moyenne spatial de la grandeur G.
Valeur de la grandeur G ponderée par la densité moyenne
horizontelle (p).

Filtre spatial de taille A appliqué a la grandeur G.

Filtre spatial de taille aA (o € R et 2 < a < 3) appliqué a
la grandeur G.

Valeur résiduelle aprés d’avoir appliquée un filtre de taille A
a la grandeur G.

Valeur résiduelle aprées d’avoir appliquée un filtre de taille aA
a la grandeur G.

Vecteur de la grandeur G.

i€ composante de G.

Composante du tenseur G située a la i'¢M€ ligne et j4€Me
colonne.

Partie anisotrope de Gj;.

Valeur de référence de la grandeur G.

Valeur de la grandeur G correspondant a la position du centre
de la maille (m) du millage de calcul numérique.

Valeur de la grandeur G correspondant au niveau de la tropo-

pause.
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Lettres latines

Symbole Unité Définition

a - Facteur dans le terme déterministe de ’équation de Lan-
gevin sous sa forme discréte.

A - Rapport entre la constante du gaz pour 'air sec et hu-
mide.
Ay m? Aire de la source de rejet du gaz ou des particules solides.
A(t) m s 2 Vecteur de l'acélération de Langevin.
b - Facteur du terme aléatoire dans la équation de Langevin
sous sa forme discréte.
bij - Tenseur d’anisotropie dans 1’équation stochastique la-
grangienne.
B m s 2 Terme qui tient compte des effets de la bouyancie dans
I’équation de la quantité de mouvement.
Cm ppm Concentration d’un espéce chimique portée par la par-
ticule fluide m.
CmA ppm Concentration de ’espéce chimique A portée par la par-
ticule fluide m.
CmB ppm Concentration de ’espéce chimique B portée par la par-
ticule fluide m.
Cn ppm Concentration d’un espéce chimique portée par la par-
ticule fluide n.
C kg m™! Rapport entre le coefficient de viscosité turbulent (k,,)
et la norme du tenseur de déformation filtré (].S9)).
Co - Constante de Kolmogorov.
Caif - Rapport entre le temps caractéristique de la turbulence
et le temps caractéristique de la diffusion moléculaire.
Cim - Coeflicient de frottement dynamique.
Cimy - Coefficent de frottement dynamique sur une surface so-
lide rugeusse.
Cimp - Coefficent de frottement dynamique sur une surface li-
quide rugeusse.
Can - Coeflicient de frottement scalaire.
Cy m s Vitesse de propagation des ondes de gravité.
C, - Concentration de une espéce chimique par rapport a la
concentration initiale.
Cp

kcal kg™t °K—! Chaleur spécifique de I'air & pression constante.
C - Constante de Smagorinsky.



Notations

23

Symbole Unité Définition

C, - Coefficient de correction des fluctuations de la vitesse
axiale.

C, - Coefficient de correction des fluctuations de la vitesse
transverselle.

Cyw - Coeflicient de correction des fluctuations de la vitesse
verticale.

C. - Constate du modele de longueur de mélange pour le
terme de dissipation total (grandes échelles et sous-
maille) de Iénergie cinétique turbulente de sous-maille
().

Cij m? 572 Tenseur croisé issue de I'application du filtre de taille A
a la corrélation de vitesse.

Ci(]M) m? s 2 Tenseur croisé modifié issue d’une double application du
filtre de taille A sur la corrélation de vitesse.

Ci(]MT) m? 572 Tenseur croisé modifié issue d’une double application des
filtres de différents tailles (A et aA) sur la corrélation
de vitesse.

d, m Diameétre de la source de rejet de gaz ou des particules
solides.

Da - Nombre de Damkdéler.

Dy m=2 Coefficient du modéle a gradient de la corrélation des
fluctuations de concentrations des espéces chimiques ré-
actives.

Dgs m Distance euclidienne entre la particule p et le nceude 3
dans une maille de calcul numerique.

e kcal kgt ° K1 Rapport entre la constante du gaz pour l'air sec et celle
de la vapeur d’eau.

E m? s 2 Energie cinétique turbulente.

F(t) kgm s=2 Force de Langevin.

F; m s2 Accélération de I’écoulement produit par les forces de
pression dans la résolution des équations de Nawvier-
Stockes de type RANS (Reynolds Average Navier-
Stockes).

FM - Fraction de mélange des espéces chimiques.

g m s~2 Accélération de la gravité.

VG - Déterminant des Jacobiens de la matrice de transforma-
tion des coordonnées.

G m1 Fonction de filtrage spatial.

Gij m s 2 Tenseur de la partie déterministe du modele stochas-

tique lagrangien.
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Symbole  Unité Définition
h m Hauteur du sommet d’une colline.

hy, kgmts? §1€me  composante du flux turbulent des substances
d’eau.

he, kg m~! s72 F9€me composante du flux turbulent de la température
potentielle dans I’équation de transport filtrée.

Hy, kg m=t s72 F1€Me composante du flux turbulent de la température
potentielle dans I’équation de transport doublement fil-
trée.

1 - Coefficient d’inténsité de ségrégation des espéces chi-
miques réactives.

Ji, Jo, J3 - Jacobien de transformation des coordonnées.

k, - Constante de Von-Kdrmdan.

ko, - Constante de Von-Kdrmdn pour une surface solide ru-
gueusse.

kyp - Constante de Von-Kdrmdn pour une surface liquide ru-
gueusse.

k. cm? st Coefficient de diffusivitée turbulente.

Ky ppm sl Constante cinétique de réaction chimique.

Ky ppm sl Constante cinétique de réaction chimique directe.

K; ppm ! 571 Constante cinétique de réaction chimique inverse.

[ m Echelle caractéristique d’une structure dans un écoule-
ment turbulent.
L m Longueur d’Obukhov.

L. m Distance entre les positions correspondants a la demi-
hauteur d’une colline gaussienne.

L m Dimension moyenne des plus gross turbillons énergé-
tiques.

L;j m? 572 Tenseur Leonard issue de 'application du filtre de taille
A sur la corrélation de vitesse.

51(-;\4) m? s72 Tenseur Leonard modifié issue d’une double application
du filtre de taille A sur la corrélation de vitesse.

ﬁg\ﬂ) m? 572 Tenseur Leonard modifié issue d’une double application
du filtres de différent tailles (A et aA) sur la corrélation
de vitesse.

Lr - Coefficient d’ordre n des Polynémes de Lagrange.

m kg Masse d’une particule fluide.
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Symbole Unité Définition

M s72 Tenseur différence des produits des tenseurs déformation
filtrés avec filtres de différent taille.

N 571 Fréquence de Brunt-Viisdld.

N, - Nombre des particules fluides.

N mt sl oK Ji ieme composante de la différence de corrélation
déformation-gradient de température potentielle.

P Pa Pression atmosphérique.

P - Fonction densité de probabilité.

Pr - Fonction densité de probabilité filtrée correspondant au
champ de vitesse.

Pr - Nombre de Prandtl.

Qi kg m=3 Reélation de mélange d’eau a 1'état liquide avec 'air.

qs kg m=3 Reélation de mélange de la vapeur d’eau rapportée a celle
de la saturation dans lair.

Qv kg m—3 Reélation de mélange de la vapeur d’eau avec air.

de kg m™3 Rélation de mélange d’eau avec lair.

9, kgm 2 s 1°K jzéme composante de la différence de corrélation vitesse-
température potentielle (la vitesse est ponderée par la
densité de lair).

T m Vecteur position dans I’espace euclidienne du repére mo-
vil.

Ry J kg3 ° K1 Constante universelle de I'équation des gases parfaits
pour 'air sec.

Re - Nombre de Reynolds bati sur I'epaisseur de la couche
limite.

Re; - Nombre de Reynolds caractéristique de la turbulence.

R, J kg3 °K~1 Constante universelle de I'équation des gases parfaits
pour ’air humide.

RH - Humidité de I’air par rapport a celle de la saturation.

Ry, - Nombre de Richardson.

Rij m? s72 Tenseur Reynolds de sous-maille issue de l'application
du filtre de taille A sur la corrélation de vitesse.

Rg‘l) m? 52 Tenseur Reynolds de sous-maille modifié issue dune
double application du filtre de taille A sur la corréla-
tion de vitesse.

RMT) 2 g2 Tenseur Reynolds de sous-maille modifié issue d’une

double application des filtres de différent tailles (A et
aA) sur la corrélation de vitesse.
Valeurs aléatoires équiprobables sur I'intervale [0, 1].



26 Notations
Symbole Unité Définition

5(1) - Vecteur des variables d’état lagrangienne (position, vi-
tesse, etc).

Sij s~ Tenseur de déformation.

|S®] st Norme du tenseur de déformation filtré avec une filtre
de taille A.

Sy, kg m™2 Terme qui répresente les sources (signe positive) ou les
puis (signe négative) dans I’équation de transport des
mélanges d’eau avec l'air.

Sy kg m 2 Terme qui répresente les sources (signe positive) ou les
puis (signe négative) dans I’équation de transport de la
température potentielle.

t Variable temporelle.

te Temps de stabilité de calcul numérique.

1 Temps caractéristique d’une structure dans un écoule-
ment turbulent.

T °K Température absolue.

T, s Temps intégrale de I'acélération Lagrangienne.

Ton S Temps caractéristique de la réaction chimique des es-
peces.

Taif S Temps caractéristique de la diffusion moléculaire.

Ty S Temps caractéristique de la turbulence.

1y S Temps intégrale de la vitesse Lagrangienne.

Tr S Temps de relaxation de la vitesse Lagrangienne vers sa
valeur moyenne.

u m s ! Composante axiale de la vitesse eulérienne.

Uu; m st jieme composante de la vitesse eulérienne.

u; m s ! Vitesse caractéristique d’une structure dans un écoule-
ment turbulent.

U m s~ Vitesse caractétistique de la turbulence.

Use m st Vitesse de frottement.

UsF m st Vitesse de frottement sur une surface liquide rugueusse.

Uy m s 1 Vitesse de frottement sur une surface solide rugueusse.

U. m st Vitesse extérieur a la couche limite.

U, m st Vitesse de I’écoulement a la hauteur de la source de rejet
du gaz ou des particules solides.

U m s Composante axiale de la vitesse Lagrangienne.

U, m st jieme composante de la vitesse Lagrangienne.

U m s Vecteur vitesse Lagrangienne.
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Symbole Unité Définition
v m st Composante transverselle de la vitesse eulérienne.
Vae m s~ Vitesse terminal des hydrométéoros.
Vs m st Vitesse du son (& niveau de la mer V; = 340,29 ms™1).
1% m s ! Vecteur vitesse eulérienne.
1 m st Composante transverselle de la vitesse Lagrangienne.
|I7A| m s~ Module du vecteur vitesse obtenue a la hauteur de la
premiére maille de calcul au-dessus de la paroi.
|‘7Amin| m st Module du vecteur vitesse minimale impossée a la hau-
teur de la premiére maille de calcul au-dessus de la paroi.
w ms ! Composante verticale de la vitesse eulérienne.
W m st Composante verticale de la vitesse Lagrangienne.
x m Coordonnée axiale (abscisse) dans I'espace euclidienne
du repére fixe dans le domaine de calcul numérique.
T; m jieme composante du vecteur position dans ’espace eu-
clidienne du repére fixe.
Ty m Abscisse d’emplacement de la source de rejet du gaz ou
des particules solides.
xr m Vecteur position dans I'espace euclidienne du repére fixe.
Y m Coordonnée tranverselle dans ’espace euclidienne du re-
pére fixe dans le domaine de calcul numérique.
z m Coordonnée verticale dans ’espace euclidienne du repére
fixe dans le domaine de calcul numeérique.
20 m Hauteur de la rugositée caractéristique du sol.
20T m Hauteur de la rugositée caractéristique sur une surface
solide.
20F m Hauteur de la rugositée caractéristique sur une surface
liquide.
2zt - Coordonnée verticale dans I’espace euclidienne du repére
fixe en unitées de paroi.
zr m Hauteur du domaine de calcul numérique.
Zs m Hauteur de la source de rejet du gaz ou des particules
solides.
2" m Coordonée verticale rélative au sol.
Zref m Elévation d’un plane horizontelle de référence.
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Lettres grecques

Symbole Unité Définition
a - Rapport entre la taille du filtre test () et la taille du
filtre spatial (.)%.
aq - Coefficient du terme isotrope pour le tenseur G;; de
I’équation stochastique lagrangienne.
Qo - Coefficient du terme anisotrope pour le tenseur G;; de
I’équation stochastique lagrangienne.
Qy 571 Facteur du terme déterministe dans 1’équation de Lan-
gevin sous sa forme continue.
By st Facteur du terme aléatoire dans I’équation de Langevin
sous sa forme continue.
o m s2 Terme de 'accélération dans 1’équation stochastique la-
grangienne.
) m Epaisseur de la couche limite.
0ij - Symbole de Kronecker
1, 1=,
51‘]‘ —
0, ©# 7.
A m Taille caractéristique du maillage ou taille du filtre (.)®.
At S Pas de temps de calcul numérique.
Atg S Grand pas de temps du calcul numérique.
At, S Petit pas de temps du calcul numérique.
ATe S Intervalle de temps entre registres des grandeurs instan-
tanées obtenues dans la simulation numérique.
Ay m Taille verticale de la premiére maille au-dessus du sol.
Ab m Taille des boites de mélange des espéces chimiques.
Ax m Taille du maillage dans la direction axiale.
Ay m Taille du maillage dans la direction tranverselle.
Az m Taille du maillage dans la direction verticale.
Az m Taille verticale moyenne de la sub-zone d’étirement ver-
tical du maillage de calcul numérique.
Az, m Taille verticale moyenne du maillage de calcul numé-

rique.
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Symbole Unité Définition
ANzpin ™M Taille verticale des mailles plus proches a la paroi.
Az M Taille verticale des mailles plus proche a la hauteur du
domaine de calcul.

Eij kg m=ts3 Tenseur de la taux de dissipation de ’énergie cinétique

turbulente totale.
Evj kg m=t s73 Tenseur de la taux de dissipation visqueusse de 1’énergie
cinétique turbulente.
£5GS;; kgmts3 Tenseur de la taux de dissipation de sous-maille de
I’énergie cinétique turbulente.
Err kg m=! s72 Fonction Erreur dans la détermination de la constante
de Smagorinsky.

€ - Tenseur antisimétrique.

1, w1k = 123,231, 321,
€ijl = 0, deux indices répétés,
—1, ijk =321,213,132.

¢ m Coordonnée verticale dans le repére curviligne.

Ui m Coordonnée tranverselle dans le repére curviligne.

0 °K Température potentielle.

04 °K Température potentielle correspondant a la premiére
maille au-dessus de la paroi.

0, °K Température potentielle virtuelle.

K kg m=! s72 Coefficient de masse qui exprime les changement de vo-
lume d’un corps par rapport aux changement de la pres-
sion.

A m Echelle de Taylor de la turbulence.

L kgm st Viscosité dynamique du fluide.

v m? st Viscosité cinématique du fluide.

v(t) - Variable aléatoire.

vy m s 2 Viscosité turbulente.

VK m Echelle de Kolmogorow.

19 m Coordonnée axiale dans le repére curviligne.

£(t) - Variable aléatoire.

II - Fonction FEzner.

) kg m=3 Densité de ’air.

0 - Densité de probabilité de grains fines.

0‘25/ m? s72 Ecart-type des fluctuations de la composante verticale

de la vitesse Lagrangienne.
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Symbole Unité Définition
T S Intervalle infinitésimale de temps.
T, S Temps de collision des molécules dans un écoulement
turbulent.
Ti; kg m=! s72 Tenseur de contraintes visqueusses.

Tisl, kg m=! s72 Composante dans le plane (x,z) du tenseur de
contraintes visqueusses de 1’écoulement exercé sur la pa-
roi.

Toslp kg m™ s72 Composante dans le plane (y,z) du tenseur de
contraintes visqueusses de ’écoulement exercé sur la pa-
roi.

10} - Grandeur scalaire.

© rad Angle formé par la direction de la composante horizon-
telle du vecteur vitesse et la direction axiale.

X - Variable aléatoire gaussienne.

vy, - Parameétre de stabilité atmosphérique pour un grandeur
scalaire.

v, - Parameétre de stabilité atmosphérique pour un grandeur
dynamique.

Q rad s7* Vitesse angulaire de rotation de la terre.



Introduction

Depuis plusieurs déceines, la question de la réduction de la pollution dans les zones
urbaines est trés importante d’un point de vue environnemental et de la protection de la
santé aux échelles locale, régionale et globale. Dans les zones urbaines, on distingue environ
150 espéces chimiques principales en phases gazeuses, liquides et solides qui se mélangent,
se transforment et intéragissent a ’aide des phénomeénes de transport turbulente. Ainsi,
plusieurs milliers de réactions peuvent avoir lieu.

Cependant, on peut considérer six familles de polluants dans la canopée urbaine (SEINFELD

(1986)) :

Dioxide de soufre (S0O;) : Il est principalment dans les combustibles soufrés comme
le fuel, le charbon ou le gasoil. Est généré lors de la combustion du pétrole et de la
houille grasse, entre autres, au cours du raffinage du pétrole, pendant la combustion
de moteurs et lors des transformations de mineraux meétalliques en fonderie.

Oxides d’azote (NO,) : Il est produit par les centrales énergétiques et lors des com-
bustions de carburants fossiles dans les moteurs automobiles. Les oxides ainsi formés
sont & la base de nouvelles réactions conduisant a la formation de polluants secon-
daires comme 'ozone (Os).

Composés organiques volatiles (COV') : On appelle composé organique toute sub-
stance qui contient au moins un atome de carbone. Les composés organiques sont
constitués des hydrocarbures et de leurs dérivés chimiques. Ils sont dits wvolatiles
parce qu’ils émettent des vapeurs a température ambiante. Le méthane (C'Hy) est
un COV naturellement présent dans 'air ambiant, ¢’est pourquoi on le distingue des
autres composés organiques volatiles dits non méthaniques (COVNM).

Les COV sont des substances organiques trés légéres et ont une réactivité photochi-
mique. Ils comprennent une longue liste de substances individuelles dont plusieurs
sont classifiées en tant que toxique par la Chambre du Commerce et d’Industrie de
Paris CCIP dans la directive N° 99/13 du 11 mars 1999 relative aux émissions de
COV dtes a l'utilisation des solvants. Cette directive a imposé des valeurs limites
par secteur d’activité pour les émissions canalisées et diffuses de COV et des obliga-
tions particuliéres concernant les solvants les plus toxiques (réduction, substitution).
Au Canada, la Loi Canadienne sur la Protection de I’environnement LCPE (1999) a



32

Introduction

aussi clasiffié ces composants dans son Annexe 1.

Les composés organiques tels que les aromatiques et les oléfines provoquent des irrita-
tions des yeux. Les aldéhydes irritent les muqueuses. Certains COV sont cancérigénes
(benzéne), d’autres sont toxiques. Sur la sécurité, au contact d’une source de chaleur,
les C'OV présentent des risques importants d’incendie et d’explosion.

Ils constituent donc la principale source des problémes de la qualité de I'air et de la
pollution oxydante photochimique qui est responsable de la production d’ozone (O3)
troposphérique et des particules secondaires fines.

Les COV comprennent les hydrocarbures issus de ’évaporation de bacs de stockage
pétroliers et les composés organiques provenant de procédés industrielles de combus-
tion et de solvents. Les sources d’émission de C'OV se trouvent principalement dans
les installations de génie des procédés et elles sont classifiées en émissions directes
(telles celles produites par les cheminées) ou diffuses (comme les fuites d’équipement
dans les opérations de chargement, les éffluents, etc).

Ozone (O3) : L’ozone est une variété hallotropyque de l'oxigene (O,), oxidant trés fort

et plus lourd que ’air, il est instable chimiquement et il est le produit de la réaction
entre molécules des composantes organiques volatiles (COV'), oxides d’azote (NO,),
minoritairement hydroxiles (HO,) et divers hydrocarbures (HC') catalysés par la lu-
mieére solaire.

L’ozone produit dans la stratosphére protége la terre contre les rayons ultraviolets,
tandis que celui produit dans la troposphére a plusieurs effets pervers comme par
exemple l'irritation des voies respiratoires, la diminution des récoltes céréaliéres, I’ac-
célération de la corrosion de métaux, 'accélération du vieillissement des plastiques.
L’ozone troposphérique est un polluant toxique, il est aussi le composant majeur du
smog et un des gaz a effet de serre qui emprisonne le rayonnement thermique renvoyé
par la surface de la terre et empéche ainsi de s’échapper.

Méme si les précurseurs de la pollution par les NO, proviennent principalement des
régions urbaines, ils sont transportés sur des grandes distances par le vent et en-
trainent une production significative de O3 troposphérique a 1’échelle régionale et
continentale (Figure 1).

Les plus fortes concentrations de Oz troposphérique sont produites lors des chaudes
journées ensoleillées et relativement calmes, du milieu & la fin de I’été, en fin de mati-
née et en début d’aprés-midi, notamment dans les régions soumises & une inversion de
température o les phénomeénes de convection (mouvement vertical des masses d’air
par réchauffement du sol) sont inhibés par cette inversion en confinant la couche
basse de la troposphére prées du sol.

Les radicaux libres qui sont produits a ’aide de 1’ozone troposphérique, sont respon-
sables des effets toxiques sur les arbres. Ils freinent leur croissance et provoquent des
lésions foliaires. Ces phénomeénes ont une inténsité qui est corrélée au taux d’exposi-
tion. Dans les feuilles bien dévéloppées, I'ozone provoque une augmentation des zones
de nécroses (LAPIERRE et al (2003)) et rendent les arbres plus fragiles aux insectes et
aux germes pathogénes en affaiblissant les systémes raicinaires et en les rendant plus
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:Emissions, transformation et depéts de polluants

TRANSFORMATION

F1G. 1 Sources d’emission de polluant et les phénoménes associés a sa transformation et
dispersion dans ’atmosphére.

fragiles face au gel et aux champignons.

Oxides de carbone (CO,) : Ils sont produits par la combustion des combustibles
fossiles (moteurs, chauffages, incinérateurs). Le C'O est transformé lors de I'oxyda-
tion en C'Oy qui est dissolu dans ’eau et absorbé par la végétation. Cependant, des
taux importants de C'O, sont responsables du phénomeéne d’effet de serre qui em-
prisonne les radiations émises par la terre vers ’espace en altérant le bilan radiatif
du systéme terre-atmosphére et en provoquant une augmentation de la température
moyenne annuelle normale responsable du changement climatique.

Le CO est un gaz trés dangereux lors de sa respiration. Il se fixe sur I’hémoglobine du
sang a la place de 'oxigéne et conduit a une diminution de 'oxigénation du systeme
nerveux. Cela peut étre mortel en cas d’exposition prolongée.

Particules fines : Les particules fines sont celles qui se trouvent en suspension, or-
ganiques ou minéraux, naturelles (volcans, sel en suspension dans les mers) ou an-
thropiques (résidus de combustion) et qui ont des diamétres inférieurs a 10 pym. Ces
particules pénétrent au fond des voies respiratoires et contribuent aux irritations des
bronches.

Une décroissance des niveaux de pollution peut étre en principe atteinte par le controle
des sources d’émission de NO,. et des COV'. Cependant, Iéfficacité de ce controle est dépen-
dant des relations entre les polluants primaires (emissions directes produites par I'activité
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antropogénique : NO,, COV, SOy, CO, C'Hy) et secondaires (produits de la réaction chi-
mique des polluantes primaires (O3, NOz, CO3) entre autres). SILLMAN et al (1990) montre
que la production photochimique de O3 troposphérique, en zones rurales, augmente avec
les émissions des NO, mais qu’elle est moins sensible aux émissions de COV'. Par contre,
en zones urbaines, les niveaux de O3 peuvent étre limités en diminuant les émissions de
NO, et des COV selon la situation météorologique (Stminman (1995)). Ces différences
de comportement permettent de définir deux régimens photochimiques connus comme les
régimens bas et haut de NO, (Kreman (1994)). Dans la région de transition entre ces
deux régimes, la présence de multiples stades de comportement oscillatoire ont été étudiés
par Warre & Dierz (1984), Stewarr (1993) et (1995), Porpe & Lustrerp (1996), Hess &
MapronicH (1997).

L’impact de la qualité de ’air a ’échelle régionale peut étre mise en évidence par une
description spatio-temporelle de la distribution des sources d’émission de polluants pri-
maires, des données des variables météorologiques nécessaires pour pouvoir obtenir une
description de la thermodynamique de 'atmosphére et d’une représentation correcte des
phénomeénes de transport/diffusion et des réactions chimiques des espéces dans la tropo-
sphére.

Actuellement, des modéles tri-dimensionnels sont utilisés pour mettre en évidence la
dynamique et la distribution spatiale des espéces polluantes. La simulation des phénoménes
de transport vertical (convection), horizontal (advection), de la diffusion turbulente, des
transformations chimiques, des dépot et des émissions des polluants est trés complexe.
Du fait de la non-linéarieté, des couplages et de la quantité des espéces et des réactions
a simuler, de tels modeéles sont particuliérement cotiteux en temps de calcul et en place
mémoire. Le compromis entre le besoin de disposer des modéles de plus en plus précis, les
contraintes informatiques et les incertitudes sur les données, constituent le défi majeur de
la modélisation de la pollution atmosphérique.

Dans la plupart des cas, les modeéles utilisés pour la simulation des épisodes de pollution
permettent d’obtenir une description spatiale du flux de concentration des espéces a diffé-
rentes échelles a partir du couplage des modeles de transport et des modéles de réactions
chimiques.

La tache principale de 1'utilisation de cet outil est d’indiquer géographiquement les ni-
veaux des retombées des polluants, a la hauteur de ’homme (risque par inhalation) ou au
sol (risque par ingestion).

Il existent des modeéles de dispersion assez simples, dits gaussiens, qui tiennent compte
essentiellement du vent. Bien utilisés, ces modéles sont souvent suffisants pour un suivi
sur le long terme en zones homogénes, mais en milieux accidentés, une modélisation tri-
dimensionnelle (3D) plus sofistiquée s’impose. Ces modeéles doivent prendre en compte le
relief, la couverture du sol, des obstacles divers, la couverture nuageuse, le declin du soleil,
la distribution des sources de pollution ponctuelles et diffuses, etc.

Dans la catégorie des modéles 3D on peut faire une différence entre les modéles hydro-
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statiques et non-hydrostatiques. Pour les premiers, on a le droit d’appliquer I’équation
hydrostatique aux points situés sur une méme verticale dans la troposphére, autrement
dit, on est fondé de supposer qu’a tout instant, les forces s’exercant verticalement sur une
parcelle d’air donnée, sont pratiquement identiques a celles auxquelles elle serait soumise
si a ce méme instant elle se trouvait a 1’état de repos. Le champ de pression est donc en-
tierement donné par la gravité. Cette hypothése peut étre applicable pour les échelles trés
grandes comme les échelles synoptiques allant de quelques centaines a quelques milliers de
kilométres et se prolongeant quelques jours en moyenne. Ces échelles ne sont pas appro-
priées pour étudier des phénomeénes météorologiques locaux comme 'apparition, I’évolution
et la disparition des tempétes et des orages, les phénomenes de brises de mer, la convec-
tion, le transport et la precipitation des substances aqueuses, gazeuses ou solides (pluie,
neige, particules solides ou gaz lourds) qui se produisent & une échelle plus petite, appelée
meso-échelle et qui est de I'ordre des quelques centaines de kilomeétres dans la direction
horizontale et de 'ordre des quelques jours de vie en moyenne. Pour pouvoir modéliser
ces échelles, on doit utiliser des modéles non-hydrostatiques qui tiennent compte des forces
d’advection dans le bilan de masse, et de quantité de mouvement. Dans ce cas, les ac-
célérations verticales qui se développent sont trop importantes pour accepter I’hypothése
hydrostatique.

Nous pouvons citer quelques travaux qui ont été faits avec des modéles 3D non-

hydrostatiques couplés aux algorithmes de modélisation des réactions chimiques. TULET
et al (1998) utilisent le modele MESO-NH-C (Larore et al (1998)) pour simuler un épi-
sode de pollution de NO,, CO et Os sur la ville de Paris en aott 1997. L’initialisation
des grandeurs météorologiques a été faite a partir des données spatiales reélles et prédites.
Ce modeéle atmosphérique est couplé aux modules chimiques comportant 35 espéces et 126
réactions.
CALORI et al (1998) ont réalisé un étude des phénomeénes de pollution d’ozone troposphé-
rique dans la région de Lombardie (Italie) qui a eu lieu pendant I’été 1996. Pour cette
simulation, ils ont utilisé le modéle CALGRID pour le transport et STEM-II pour la mo-
délisation des réactions chimiques. L’inventaire d’émissions spatiales et temporelles a été
collecté dans la base de données CORINAIR. Ils ont trouvé un bon accord entre les résul-
tats de la modélisation et les données mesurées in-situ.

Ces modéles ont besoin des études expérimentales de la dynamique de I’écoulement et
de la chimie pour pouvoir donner des résultats satisfaisant. Les données issues de ces études
permettent de caler les différentes constantes des modeéles et de comprendre les différents
mécanismes physiques et chimiques contenus dans ces phénomeénes. La littérature montre
qu’il existe un nombre important de travaux expérimentaux en laboratoire et in-situ sur
la dispersion de la pollution atmosphérique. Ces mesures portent essentiellement sur les
valeurs de la vitesse moyenne de I’écoulement et sur leurs fluctuations, les flux de masse, la
concentration moyenne des espéces chimiques et leurs fluctuations a différentes positions
et avec différents types de relief et de caractéristiques de couverture du sol. La dispersion
d’un scalaire passif issu de sources ponctuelles surélevées et prés du sol sur un terrain plat
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rugueu a été faite par Fackrerr & Rosins (1982). Le méme type d’expérience mais avec la
présence d’une colline gaussienne de faible pente (sans la présence d’une zone de recircula-
tion de I’écoulement en aval de la colline) a été étudié par Gong & IsBETSON (1989), GONG
(1991) et ZrGADpI et al (1994) en atmosphére neutre et stable entant que ARryaA et al (1987)
a fait des expériences avec une colline a forte pente. Ils montrent que plus les collines sont
étroites, plus la concentration au sol diminue tandis que le panache s’étend verticalement.
La dispersion du panache sur une colline de forte pente est favorisée par la présence de la
zone de reciculation. La position de la source qui produit une dispersion la plus efficace est
celle située a I'intérieur de la zone de recirculation.

Avrauvrr & Smvoins (1995) et Avraurr et al (1995) ont étudié la dispersion de gaz
neutre et lourd ejectés depuis une source placée au sol et en aval d’'un obstacle. SiMOENS et
al (1995), VinconT (1999), VingonT et al (2000) ont fait des mesures de concentration et
de flux turbulents d’un scalaire passif issue d’une source linéaire entre deux obstacles.

Sur le transport des particules solides, on peut citer les travaux expérimentaux de
SNYDER & LumLEy (1971) sur la dispersion des particules fines de différentes tailles et den-
sitées, rejetées verticalement. TANIERE et al (1997) mesurent les propriétés statistiques de
I’écoulement et des particules solides ejectées horizontalement par rapport au sol. ROGERS
& Eaton (1990) montrent les résultats de expérience du rejet de deux différentes tailles
de particules solides fines (50um et 90um) dans un écoulement turbulent vertical avec une
charge de seulement 2% de la masse. Les effets de I'interaction des particules sur les pro-
priétés statistiques de I’écoulement comme sa vitesse moyenne et ses fluctuations ne sont
pas affectées par la présence des particules.

Sur la modélisation de ces phénomeénes, nous adoptons la philosophie de travail de
ZHUANG et al (1989), SawrorDp & Guest (1991), Pozorski & Minier (1998). Ils prennent
I’équation de mouvement des particules fluides le long de la trajectoire des particules so-
lides et la décomposent en une partie déterministe, qui tient compte des effets d’inertie et
de la gravité, et une partie aléatoire, qui modélise les phénomeénes d’agitation moléculaire.
Les vitesses et les trajectoires des particules solides sont liées a celles des particules fluides
obtenues par modélisation. Récemment, AGUIRRE et al (2002) montrent les résultats de
cette technique appliquée a la simulation de 'expérience de SNyDER & Lumrey (1971) en
turbulence homogene isotrope et AGUIRRE et al (2004) pour les particules lourdes dans une
couche limite turbulente.

La technique de suivi des particules fluides peut-étre aussi utilisée pour appliquer des
modéles de mélange et de réactions chimiques d’espéces. AGUIRRE et al (2003) et VINKOVIC et
al (2005b) utilisent cette approche pour modéliser la réaction qui a lieu dans un panache
de NO développé au sein d’une couche limite turbulente de O3 de faible concentration.
Vinkovic et al (2005¢) montre les résultats de ce modeéle appliqué a la dispersion des pa-
naches de gouttelettes dans une couche limite turbulente.
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Nous allons adopter le modéle méso-échelle non-hydrostatique ARPS (Advanced Regio-
nal Predictions System) développé par I’'Université d’Oklahoma (USA) pour la simulation
des grandes échelles atmosphériques. Ce modéle est couplé avec une modéle de type stochas-
tique lagrangien de suivi des particules et un modéle de diffusion et de réaction chimique.

e Le premier chapitre de ce rapport décrit le modéle de simulation des grandes échelles
ARPS. Nous allons nous apercevoir qu’il est nécessaire d’addopter un critére de sélec-
tion des tailles des échelles destinées a étre résolues par cette approche. On devra de
plus tenir compte des effets des plus petites sur les grands échelles avec des modéles
de fermeture. Les effets dynamiques a la paroi sont expliqués ainsique les différents
choix des modeles possibles.

e Le second chapitre est dédié a la méthode stochastique adoptée pour le suivi des par-
ticules fluides porteuses d’espéces. Le systéme d’équations qui résout la cinématique
des particules dans 1’écoulement selon les hypothéses données par la turbulence est
proposé en suivant la théorie du mouvement brownien.

e Le troisiéme chapitre permet d’approfondir les détails de calcul numérique, les carac-
téristiques du code ARPS, ses limitations et les modéles proposés pour la simulation
des effets des petites échelles sur les grosses structures. Nous proposons ici d’autres
modeéles plus performants et des solutions aux problémes rencontrés dans 1'utilisation
du code pour simuler des écoulements développés dans les souffleries atmosphériques
qui sont nécessaires pour valider le code.

e Le quatriéme chapitre présente les résultats obtenues par le code de la dynamique
des écoulements dévelopées dans les souffleries de laboratoire pour deux cas tests.
Le cas de 'expérience de FAckreLL & RoBins (1982) et celui de Gong & IBBETSON
(1989). Le premier est une couche limite neutre developpée sur un sol plat rugueu. Le
second est une couche limite neutre developpée en présence d’une colline gaussienne
de faible pente de paroi rugueuse.

e Le cinquiéme chapitre porte sur le couplage du code ARPS et le modéle stochastique
lagrangien de suivi des particules fluides. On montre les résultats de concentration
de la dispersion du scalaire passif en comparaison a des mesures expérimentales de
rejet de gaz propane faites par FAckreLL & Rosins (1982) et de dioxide de carbone
faites par Goneg (1991) pour les deux cas test décrits dans le chapitre précedent.

e Le sixieme chapitre présente les modeéles de mélange et de réaction chimique des es-
péces. Nous montrons les résultats des statistiques de la concentration et des flux
turbulents de la fraction de mélange des especes chimiques réactives qui se comporte
comme un scalaire passif. Cela permet de faire des comparaisons avec les mesures
expérimentales de FACKrReLL & RoBins (1982).
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e Le dernier chapitre montre un exemple de calcul de rejet de monoxide d’azote issue
d’une cheminée autour d’un village situé dans la campagne Argentine qui s’appelle
“Las Masitas” et se trouve sur la cote du fleuve “Parand”. On montre dans cette
simulation la zone de pollution du panache, les niveaux de concentration de gaz et
son évolution spatiale pour une situation météorologique particuliére.



Chapitre 1

MODELE ATMOSPHERIQUE

1.1 Introduction

Dans ce chapitre nous décrivons les équations de Navier-Stokes qui déterminent le com-
portement d’un écoulement fluide développé dans I'atmospheére. Pour simuler un couche
limite atmosphérique, on peut admettre que ’écoulement se comporte comme un fluide
newtonien dont I’état moyen dans le sens horizontal satisfait la loi hydrostatique. On peut
faire aussi 'approximation du milieu continu qui présume que la plus petite échelle di du
mouvement de la matiére est beaucoup plus important que les échelles moléculaires, défi-
nis par le libre parcours moyen. On va donc s’intéresser aux échelles de taille plus grandes
que dl et aux échelles moléculaires qui n’interviennent que par leurs effets cumulés aux
contraintes visqueuses. Cependant, dans les écoulements turbulents a grand nombre de
Reynolds (Re), comme dans la plupart des couches limites atmosphériques, on va utiliser
un approche par Simulation des Grandes Echelles (LES) pour résoudre les équations de
Navier-Stockes et un modéle de sous-maille qui permet de tenir compte des éffects des
petites échelles sur les grosses structures turbulentes.

1.2 Les grandeurs thermodynamiques

La détermination de I’écoulement atmosphérique a I'instant ¢ dans 'espace Q(z, y, z) est
obtenue a partir de la résolution des équations de conservation de la masse, de la quantité de
mouvement pour le champ de vitesse \7(37, y, z,t) et pour les grandeurs thermodynamiques
comme la température potentielle 0(z, y, z,t), la pression p(z, y, 2, t), la relation de mélange
de la vapeur d’eau ¢,(z,y, z,t), d’eau liquide g;(x,y, z,t) et en fin, avec 'équation d’état
de lair humide pour obtenir la densité p(zx,y, z, t).

Dans un repére spatial tridimensionnel (Ozyz) on va définir le champ de vitesse de
I’écoulement V(x, Yy, z,t) et ses trois composantes u(z,y, z,t), v(x,y, z,t), w(x,y, 2, t).
Pour tenir compte des variations topographiques du terrain, on peut choisir une coordonnée
verticale z dont sa valeur zero dans toute position (z, y) va suivre ces variations. Il convient
dans ce cas d’imaginer les champs dynamiques et thermodynamiques comme composés
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d’un champ de référence, qui change seulement avec la coordonnée z et d’une fluctuation.
L’ensemble des moyennes pour toutes les grandeurs décrivent 1’état de base ou I’état de
référence :

w(z,y,z,t) = a(z)+d(x,y, 2, 1t),

v(z,y,2,t) = T(z)+V(x,y,2,1t)

w(z,y,z,t) = w'(z,y, 2,t),

O(x,y,z,t) = (z) +0'(z,y, z,1), (1.1)
p(z,y,2,t) = p2)+0(z,y,21), '
p(x,y.2,t) = p(z)+p'(2,y,2,1),

(7, y,2,0) = @(z)+q, (2,9, 2,1),

qQi(z,y, 2,t) = q;(z,y, 2, t).

Nous appelons cette décomposition, la décomposition de Reynolds dans le sens horizon-
tal.

Ici, nous supposons que ces valeurs moyennes sont invariables temporellement et hy-
drostatiquement stables.

Nous pouvons faire 'hypotése que 1’état moyen horizontal de la pression suit la relation
hydrostatique :

op

5, — P9 (1.2)

Cependant, nous utiliserons un modéle non-hydrostatique dans le sens ou 'on va ré-
soudre I’équation de la quantité de mouvement pour le champ de vitesse vertical en consi-
dérant tous les termes sans négliger 'advection. C’est & comparer aux modéles appelées
hydrostatiques qui font un bilan entre la pression et la force de gravité (comme si le champ
de pression était déterminé seulement par le poids de 'air).

L’hypotése d’équilibre hydrostatique est utilisée dans les cas des échelles synoptiques ou
meso-échelles. Si I’échelle horizontale est plus petite que 10km il est conseillé d’utiliser des
modéles non-hydrostatiques(CLARK (1977), Dupnia (1993)).

1.3 Les équations du modéle

Pour simplifier I’écriture des expressions, on va utiliser la notation indicielle. Les équa-
tions de conservation de la masse et de quantité de mouvement s’écrivent :
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dp  O(pu;

ot (895-) 0 (13)

ou; ou; op 07;;

T I 4206, Ly 1.4
p{at +ujax]} o, P9t 2peipSu + oz, (1.4)

ou le deuxiéme, troisiéme et quatriéme termes de (1.4) représentent respectivement, les
forces de gravité, de Coriolis et des contraintes visqueuses.

1.3.1 Bilan de masse

Dans un modéle de type compressible, ’équation de conservation de la masse devient :

dp op ou;

hald = 0. 1.

Si I'on veut tenir compte du fait que la moyenne horizontale de la densité est invariante
temporellement :

% _
ot

Cette derniére hypoteése est appelée anélastique.

0. (1.7)

Si I’on exprime la relation (1.5) pour I’etat de base de la densité et que I’on tient compte
de (1.7), on peut réécrire I’hypotése anélastique :

9(pus)
8@-

~0. (1.8)

1.3.2 Bilan de quantité de mouvement

Si le premier membre de ’équation de quantité de mouvement (1.4) est multiplié par
le facteur %, on obtient :
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O, Ou; _ O(pu;) | O(puin;)  Op  O(puy)

D—— oU; —— = — Wi — Uj 19
Pt TPar, T o oz, Yot “og, (1.9)
En tenant compte de (1.7) et (1.8) les derniérs termes de (1.9) sont nuls.
[’équation de quantité de mouvement devient :
opu)  Opu)  pop 59
- - = —= i+ 2peiin€; = 1.10
ot * Ox; p@xi+pg'+ peish Juk+p8xj (1.10)

Pour un fluide Newtonien, le tenseur des contraintes visqueuses 7;; exprime les effets
dis a la viscosité moléculaire. Cette derniére est prépondérante & bas nombre de Reynolds.
Pour une couche limite turbulente, on trouve ce comportement dans la sous-couche vis-
queuse proche de la paroi (ScHiLICHTING (1978)).

Le tenseur de contraintes visqueuses est représenté en termes du tenseur de déformation
pour un fluide Newtonien (WHITAKER (1968)) :

2
Ti; = 2pSi + (’C - gﬂskk) dij, (1.11)

ot le tenseur S;; est appelé Tenseur de déformation :

1 8uj 8’(111
S =5 (aa:i + axj> : (1.12)

et KC est connu comme coefficient de masse (bulk coefficient) et représente les changements
de volume d’un corps solide par rapport aux changements de la pression. On peut donc le
négliger vis a vis de la viscosité dynamique du fluide p :

1
Tj = 2p (Sij - gskkéij) ,

Tij = 2usS

137

(1.13)
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Les équations (1.4) et (1.13) sont appelées équations de Navier-Stokes pour un fluide
Newtonien compressible.

On peut exprimer ensemble les termes de pression et de gravité de I’équation (1.10). Si
on tient compte de la décomposition du champ de pression (1.1) :

pop _ _ p(op O -
paxi +pgl - p (3%1 + axl) +pg7n
_(10p p op'
_ (P _ \_Pror 1.14

La relation hydrostatique (1.2) en notation indicielle s’écrit :

Ip
— 5g;, 1.15
90, P9 (1.15)
avec
0
gi = 0
-9
En sustituant (1.15) dans (1.14) on obtient :
pop ~— _(p p Op'
——a - tP% = P\ =9i—9 )~ 5
p Ox; p p ox;
'\ pop
= g (2 =P 1.16
H (P) p O; (1.16)

ol le premier terme est appelé terme de gravité. Il est non nul pour la composante verticale
de I'équation de quantité de mouvement (1.10) :

ot O0x; ; p Ox;

p O (1S5)
P (1.17)

+ 2peijrSdup +

On s’apercoit que 'on doit résoudre les fluctuations du champ de pression.
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1.3.3 Bilan de pression

Pour I’équation relative au bilan de pression on va utiliser d’'une part ’équation de
conservation de la masse (1.6) et d’autre part ’équation d’état des gaz parfait pour lair
humide :

p = pR,T, (1.18)

ou R, est la constante de gaz pour 'air humide et peut s’exprimer en fonction de la
constante de gaz pour I'air sec Ry, les relations de mélange de la vapeur d’eau ¢, et d’eau
liquide ¢;;. Selon ProcTor (1987) on a :

Rd Qv
A=t _ 14 gy + ). 1.19
Rw ( €‘|—qu)( +a +Ql) ( )

Dans la plupart des modéles atmosphériques au lieu d’utiliser la température absolue 7T’
comme grandeur de I'état thermique, il est plus pratique d’utiliser la température poten-
tielle # qui représente la température d’une parcelle d’air en descendant adiabatiquement
jusqu’a la pression de référence. En utilisant 6, on peut rapidement classifier le mouvement
de convection de l'air en nonadiabatiques et adiabatiques. Dans le cas des mouvements
adiabatiques, la température potentielle ne change pas avec les changements de la pression :

Rq

0=T <£)c_” , (1.20)

Do

ot py est la valeur de la pression de référence et C, est la chaleur spécifique de l'air a
pression constante.

On peut aussi utiliser une pression adimensionnelle :

M= <£) g : (1.21)

Po

qui est appelée fonction Fxner et qui lie la température absolue 1" avec la température
potentielle 6 :

T = 011 (1.22)
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La température potentielle virtuelle permet de tenir compte des effets de I’humidité de
I’air :

0
0 = —, 1.23
- (1.23
ot A est la relation entre la constante de gaz pour 'air humide et sec (1.19).
On peut réécrire 1’équation d’état de gaz parfait pour I’air humide (1.18) :
p = pR4110,. (1.24)

Dans expression (1.24), la densité de Pair est fonction de la pression p (a travers de
la fonction Ezner (II)) et de la tempérautre potentielle virtuelle 6,. Si 'on fait la dérivée
totale de la densité par rapport au temps :

dp op dp op\ db, op dp op do op dA
dp _ (Op\ dp _ (o) @ (op) 40, (Op) a4,
dt (5’p>gv ar " (aeq, car \ap),,a \ae)  a T \aa) a0

La variation de la pression par rapport a la densité de I'air dans un processus isentro-
pique est égal a :

ap 1
(@), o

ou V; est la vitesse du son.

La derivée partielle de la densité par rapport a la température potentielle dans un pro-
cessus a pression constante peut étre obtenue en dérivant équation d’état (1.24) :

(@) _ ﬁ(_i)
00), , RO\ )

dp p
%), = 0 1.
( 9) ; (1.27)
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De méme, la variation de la densité de I’air par rapport au parameétre d’humidité est
donnée par :

oY _»r
() % (129

Si I'on revient a la dérivée totale de la densité par rapport au temps (1.25), en tenant
compte des relations (1.26), (1.27) et (1.28), on a :

dp _ 1dp pd0+£ﬁ
dt — V2dt 60dt  Adt

(1.29)

On peut obtenir la dérivée totale de la pression par rapport au temps :

d_p_VQ(@ pdo pdA>'

dt — s \dt  Odt Adt

Avec I’équation de conservation de la masse (1.6), on peut écrire la derniére expression :

dp 5 ou; pdd pdA
at = <_p8xi+9dt T Adr ) (1.30)

Si I'on décompose la pression en sa moyenne horizontale invariante temporellement
(état de base) et sa fluctuation selon (1.1) on a :

d _dp dpf . Op 0P, O

at dt Cdt Yon T o Yiom (131)
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Si 'on prend (1.30), (1.31) et la relation hydrostatique (1.15) on peut obtenir la dérivée
partielle de la pression par rapport au temps :

op’ ap 9
- = ~UWin - — pgiu; — V;
5 D~ o = Vi

Oui | s (1d0 1 dA)_

oz, cP\oar ~ Adr

Le dernier terme est appelé terme non-adiabatique. Selon KLEmp & WILHELMSON (1978),
le terme de divergence de la vitesse est prépondérant devant lui et il est négligé par la
plupart de codes atmosphériques.

1.3.4 Quelques approximations dans I’équation de la quantité de
mouvement

Dans I'équation de la quantité de mouvement (1.17), on peut considérer que pour la tro-
posphére (premiére couche de 'atmosphére que va jusqu’a la tropopause), les fluctuations
de la densité de 'air sont négligeables par rapport & sa valeur moyenne horizontale :

plzy, 2, t) < p(z2). (1.32)

Cette hypotése permet de faire des simplifications importantes en ce qui concerne les
termes de gravité et de pression. En effet nous avons :

10y p—r op/
p Oz; (p+p)(p—p) 0

1 _op/ ,0p'
= -9 _ 12 p . - p . )
p*—p Ox; 0x;

et avec I'hypotése précédente (1.32) on obtient :

Ce qui nous donne :
1op 10y
pOx; — pox;

(1.33)
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Si I'on suppose que les fluctuations sont négligeables par rapport a sa valeur moyenne,
on peut exprimer la densité de I'air en Séries de Taylor au voisinage de p(z) avec I’équa-
tion d’é¢tat pour I'air humide (1.24) et la relation (1.23). On obtient ainsi a 'ordre 1 pour
chaque variable p, 6 et A :

V2 ) A

Les dérivées sont prises au voisinage de p(z), pourtant dans les derniérs termes on peut
remplacer p, 0 et A par leurs valeurs moyennes :

N N Y
= — -0 +=A".
p=pt13- 50" 7
o
Le terme de gravité devient :
pl /
9i— = gipT7
p p
p/ p/ 9/ A/
o8 =~ o5+ 3 (134
B

On peut donc réécrire I'équation de la quantité de mouvement (1.17) avec les approxi-
mations faites pour les termes de pression et de gravité (1.33) et (1.34). On obtient :

O(pui) | Olpuiy) o . pO (1SF)
— 50.B — 20€::.0): 2 ) 1.
5 + oz PYi Bz, + 2p€i i dur + P (1.35)
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1.3.5 Bilan des autres grandeurs thermodynamiques

On va écrire I'équation d’évolution de la température potentielle 6 en tenant compte
que I’état de base est invariant temporellement et que la seule variation de 6 est dans le
sens vertical, soit :

o)  Dlpus0)
6t 637]'

9(pu;0’)

ou Sy représente les termes sources ou des pertes de chaleur.

L’équation d’évolution de mélange de la vapeur d’eau et de I'eau a I'état liquide peut
s’écrire de fagon similaire :

Apgy) | Opujqe) 0PV, q0) o
o " or, = ox, 0 TOw (1:57)

ou g, représente toutes les relations de mélanges de l'eau avec lair, V,, est la vitesse
terminale des hydrométéores (toute forme de précipitation de 'eau dans la troposphére)
et S, , représente tous les processus microphysiques.

1.4 Modéle de turbulence

Dans un écoulement & nombre de Re suffisamment grand, la turbulence est caractérisée
par un certain nombre des propriétés observables. ScHiesTEL (1993) mentione les suivantes :

— Signal irrégulier dans I'espace et dans le temps : Les grandeurs physiques telles que
la vitesse et la pression varient de fagon aléatoire.

Ecoulement rotationnel : Le mouvement turbulent présente des fluctuations du rota-
tionnel de vitesse.

— Diffusivité élevée : Un écoulement turbulent diffuse fortement toute quantité trans-
portable comme la température, gaz, etc.

— Phénomeéne tridimentionnel : Les mouvement turbulents fluctuants sont toujours tri-
dimentionnels et instationnaires.

— Caractére imprévisible des trajectoires des lignes de courrant.
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— Coexistence des tourbillons des tailles diverses.
— Dissipation a cause des forts gradients de vitesse instantanés.

La résolution des équations de Navier-Stokes appliquées & un écoulement, donne une
description compléte de son comportement. Cependant, un fluide turbulent présente une
large gamme d’échelles de longueur et de temps qui interagissent entre elles et qu’il faut
résoudre numériquement. Cela est loin de pouvoir se faire avec les capacités de calcul et
de stocage actuelles.

La turbulence d’un écoulement peut étre considérée comme composée de structures
tourbillonnaires de différentes tailles. Les structures de taille [ ont une vitesse caractéris-
tique u; et une échelle de temps ¢; = [/u;. Cependant, la région occupée par une grande
structure peut contenir des plus petites structures. La théorie de cascade d’énergie de Kol-
mogorov affirme que les grandes structures lorsque elles se cassent, transférent leur énergie
aux structures plus petites. Ainsi, ’énergie est transférée successivement depuis les plus
grandes structures vers les plus petites. Ce processus est continu jusqu’a la taille de la plus
petite structure possible. Cela signifie une taille & partir de laquelle la viscosité moléculaire
est préponderante par rapport a ’énergie cinétique. Ces plus petites échelles sont appelées
échelles de Kolmogorov.

On peut considérer que ces petites échelles sont dans un état statistiquement isotrope
puisque la direction privilegiée des grandes structures est perdue quand 1’énergie passe vers
les petites structures. Tout information par rapport a sa géométrie est perdu aussi.

La séparation des tailles entre les grosses et les petites structures d’un écoulement
turbulent varie comme Re®* et pour une résolution tridimensionnelle on aura besoin d’en-
viron Re?* neeuds de maillage afin de résoudre les plus grosses structures jusqu’aux plus
petites. Grace a I'’hypotése d’universalité et d’isotropie statistique, on peut modéler le
comportement des petites échelles. Ainsi, on va utiliser les équations de Nawier-Stokes
pour ne résoudre que les grandes échelles et tenir compte des effets des petites échelles
sur les grandes avec un modele de sous-maille qui puisse tenir compte de 1’échelle spatial
(SmacoriNsKy (1963)) ou spectrale (CrHoLLeT & LEsieur (1981)). Cette stratégie permet de
considérer la résolution des écoulements turbulents & grand nombre de Re comme c’est le
cas dans la plupart des applications en ingénierie. C’est généralement connue sous le nom
de Simulation des Grandes Echelles (LES).

1.4.1 La Simulation des Grandes Echelles (LES)

Les premiéres applications de LES ont été fait par Dearpborrr (1970). Il a simulé un
écoulement dans un canal turbulent pour un grand nombre de Re. En utilisant un maillage
de 6720 noeuds de caleul. ScauMANN (1975) a travaillé avec cette technique pour une géo-
métrie cylindrique.
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DeArDORFF (1973) a été motivé par les applications atmosphériques dans la couche
limite. Il a utilisé des modéles de fermeture pour ’équation de transport du tenseur Rey-
nolds de sous-maille afin de simuler une région de 8 km? de surface horizontale et 2km de
hauteur avec des mailles de 200m dans la direction horizontale de 50 m dans la direction
vertical.

Mo & Kmv (1982) ont fait des études numériques en appliquant cette approche a un
fluide turbulent incompressible dans un canal. Ils ont utilisé un maillage de 546096 noeuds et
ont comparé leurs résultats avec des mesures expérimentales faites par Hussamw & REyNoLDs
(1975) pour le champ de vitesse, Compre-BeLLOT (1963), SABOT & ComPrE-BELLOT (1976),
KrepLIN & EckeLman (1979), CLark (1968) pour les coefficients de corrélation des fluctua-
tions de vitesse résolues (grandes échelles) et aussi pour les contraintes turbulentes avec
une bonne aproximation. Cependant, les auteurs ont utilisé un modeéle de sous-maille qui
n’est pas en accord avec la condition d’invariance Galiléenne (SpeziaLe (1985)).

EsmaiLt & Promerur (1993) ont étudié les phénomeénes de relaminarisation dans les
couches limites qui sont soumis & un champ de pression horizontal forcé. I.’approche LES
donne I'information détaillée et instantanée des stades du flux et des structures turbulents
pendant ce processus. Cela faite de ce méthode un outil puissant pour les études de stabi-
lisation et de control de la turbulence.

Des travaux plus récents pour des applications a géométrie complexe ont été faits par
AxservorL & Moin (1995), Haworth & JANSEN (1999).

La technique LES est basée sur la décomposition des champs dynamiques instantanés
de 1'écoulement étudié en un champ grandes échelles ou champ résolu (.)® et un champ
petites échelles ou champ non résolu (.)°.

Pour la vitesse on peut donc écrire :

(T, t) = u” (T, t) + a°(Z,t). (1.38)

Le champ résolu est obtenu en appliquant une opération de filtrage spatial (LEONARD
(1974)), au champ de vitesse instantané :

(iﬂzz%}df—fﬁXXﬂMi (1.39)

ou l'integrale est évaluée sur tout le domaine de 1'écoulement. La fonction du filtrage G(7)
satisfait la condition de normalisation :

/G@WEL (1.40)
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|7 est le vecteur position qui correspond au centre de la maille. Dans ce cas, il est indé-
pendent de la coordonnée Z (filtrage homogene).

Il y a plusieurs fonctions de filtrage. La plus simple est la fonction moyenne ou les
valeurs du champ a filtrer, qui sont comprises dans le rayon du filtre, sont moyennées entre
elles pour donner la nouvelle valeur :

0 sinon

G(F):{ /AN si|Z—7 < A)2 (1.41)

ou A est la taille caractéristique du filtrage.

Il est important de noter que, en général, 'opération de filtrage appliquée au champ
des petites échelles n’est pas nulle :

A
@) = uf = @f)?
u)® £ 0. (1.42)

Les méthodologies LES ont été développé en fonction du type de flux considéré et de la
méthode numérique utilisée. Pope (2000) a décrit de fagon détaillée ces caractéristiques et
il présente une classification de cette approche. On peut citer par exemple la Simulation des
Grandes Echelles avec résolution de l’écoulement de proche paroi (LES-NWR), Simulation
des Grandes Echelles avec un modéle pour Uécoulement de proche paroi (LES-NWM), la
Simulation des Trés Grandes Echelles (VLES) ou le filtre est assez grand (résoudre 80%
de Iénergie turbulente).

Les équations de conservation de la masse et de la quantité de mouvement pour les
grandes échelles sont obtenues en appliquant I'opération de filtrage (1.39) aux équations
(1.8) et (1.35) en tenant compte de la proprieté de conmutativité entre l'intégrale et la
dérivée temporelle et spatiale. On va faire aussi la suposition que la taille du filtre est
petite afin de considérer que le gradient de la densité de I'état de base est négligeable a
Iintérieur du filtre.
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Pour le bilan de la masse on a :

{5(ﬁuﬂ}&> _ §K29227

(‘9@

Npu;)
75—_0. (1.43)

Dans I’équation de conservation de la quantité de mouvement, la viscosité moléculaire
(1) d’'un écoulement compressible devrait étre vue comme dépendante de I'espace et du
temps puisque p varie avec la température et les changements de vitesse et de pression.
Cependant, dans le cas de la couche limite atmosphérique les variations de viscosité mo-
léculaire sont négligeables par rapport aux effets de viscosité turbulente sauf proche de la
paroi, ol on va utiliser un modeéle de paroi (LES-NWM). L’expression (1.35) devient :

= D =a1.01 . )P A 0 __S-a-@
d(pu;’) + I(puiug)® 5g; BE — (gg) + 2080 uf + 2%_ (1.44)
i

8t 8Ij i

On a utilisé (1.13) pour le tenseur 7;;. v est la viscosité cinématique moyenne de I'air dans
la zone de proche paroi.

L’expression (pu;u;)® de (1.44) peut étre décomposé selon (1.38) :

[ﬁ(u? + u?)(ujB + uj@)}69 = [(ﬁu? + ﬁuie)(ug5 + uje)}EB ) (1.45)

Pour les termes pu; et puj on utilisera la notation :

ﬁu? = ﬂ?,
pus =y .
ce qui permet de modifier (1.45) sous la forme :
[p(u? +uf)(wf +u?)]" = (@F7)® + (@Fuf + a7uf)® + (@0)°,
= 4%uf + Ly + Cyj + Ry, (1.46)

ol £~Z~j est le tenseur de Leonard, CNZ-J- est le tenseur Croisés et 7~€Z~j est le tenseur de Reynolds
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de sous-maille, tous multipliés par la moyenne horizontale de la densité p :

Lij = pLij,

= p(Wuy)® —uiuy],

= (47uy)? - 4fuy, (1.47)
éz] = ﬁcija

= (U uj + 7y (1.48)
ﬁ)fzg = ﬁszv
~ Pl
= (agu)®. (1.49)
L’équation de conservation de la quantité de mouvement (1.44) devient :
ouf 0 ﬂ?u@ B o' © _
ot (&Uj] ) = pgiB® — a—gz + 26,5821,
(1.50)
_5(£ij +C;j + Rz’j) i 26 (ﬁ’ngj@)
T Jx;

J J

Si 'on applique I'opération de filtrage (1.39) a I’équation d’évolution de la température
potentielle (1.36) :

o9°) | OEE0) . w0
8t 8xj 8a:j

= Sy, (1.51)

ol on a consideré que : - -
{ o= o
(p0")® = p0'®,
car I'état de base est invariant temporellement et la variation verticale de 8 & I'intérieur
d’une maille (taille du filtre) est négligeable par rapport a la hauteur de la couche limite.

Maintenant, on va utiliser la relation suivante :

(2;0')° = 1470 + hy,, (1.52)
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ot hy, est appelé flur turbulent de température (Xur , et al (2000)). L’é¢quation (1.51)
devient :

a(p0®)  O@0) . @) . ohy,
ey 5, 8j3 + oz, _89—8%. (1.53)

De méme, 'équation de résolution des mélanges de la vapeur d’eau et de 'eau a I'état
liquide (1.37) peut aussi s’écrire :

Ohy,
53 = Sy — 2. (1.54)

0pas)” | Oisa0)° | OPVaus)"
e an

8t 8Ij 8xj

1.4.2 Les modéles de sous-maille pour la fermeture de I’équation
de quantité de mouvement

Dans 'équation (1.50) les tenseurs ﬁij, éij et 7%1-]- doivent étre modelés puisqu’ils
contiennent l'apport de la quantité de mouvement des petites échelles. SpeziaLE (1985)
montre que les tenseurs /:L] et C~,-j ne sont pas invariants Galiléens, par contre le tenseur
qui résulte de leur addition est invariant Galiléen. DEarRDORFF (1970) utilise un modéle ot
I’addition de ces tenseurs donne un tenseur nul :

7%” == (ﬁiuj)@ - ﬂz@u;B,
Rij = (aguf)®. (1.56)

Ce modele a été aussi utilisé par GERMANO et al (1991), Liry (1992), VREMAN et al
(1994), Lunp et al (1998), CaraTti et al (2002).

Afin de modeler les termes de sous-maille, presque tous les modéles font appel au
concept de viscosité turbulente. Ces modéles n’essaient pas de calculer avec précision la
valeur du tenseur de Reynolds de sous-maille mais seulement de tenir compte de ces effets
dans un sens statistique. En moyenne, I’action des petites échelles sur les grosses ressemble
a l'apparition d’une viscosité supplementaire qui prend de I’énergie cinétique pour la dis-
siper a ’échelle moléculaire.
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La viscosité turbulente est une grandeur scalaire que 1’on peut modeler sous la forme
de lapprozimation de Boussinesq comme on 'a fait en (1.13) :

~ 1

Rij_?)ﬁkk(sij = R

5

RE = —2pk,, 50 (1.57)

%)

ou k,, est appelé coefficient de diffusion turbulent dynamique.

De méme, le modele pour la diffusion turbulente h; d'une grandeur scalaire ¢ s’écrit :

_ 09"

ou ky, est le coefficient de diffusion turbulent scalaire.

D’autres types de décomposition qui respectent aussi la propriété d’invariance Galiléene
sont possibles. Par exemple la décomposition :

LY = (afud)® —aPoud?, (1.59)
CMY = (@Fud)® + (uPap)® — [aFu® + uPCure] (1.60)
RUD = (aFuf)® — ag®us®, (1.61)

ou le tenseur de Leonard modifié EE]M) peut étre calculé directement en filtrant le champ
de vitesse. Les autres deux tenseurs sont modelés par :

500 B _ o1 caw
Co" + ROV = —2pk,, S22, (1.62)

LY

Ce modele a été utilisé par Barpina (1983), PromeLL et al (1989), ZaNG et al (1993),
FevRrIER (2000) qui semble étre un meilleur choix car on a tous les éléments pour calculer le
tenseur ENZ(JM) et on a besoin de modeler seulement la somme des tenseurs inconnus restants.

Cependant, dans le code ARPS (Advanced Regional Prediction System) développé par
I’Université d’Oklahoma - Etats Unis (XUE et al (2000)), dont on dispose des sources, il
est utilisé la décomposition de Leonard selon les hypothéses faites (1.55), (1.56), avec le
modele (1.57) pour la fermeture du tenseur Reynolds de sous-maille.
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1.4.3 Fermeture de type Smagorinsky

Les travaux de SMAGORINSKY (1963) et Lirry (1967) ont montré qu’il est proportionnel
au taux de déformation local lié¢ au champ grandes échelles. Comme k,, est un scalaire, il
ne dépend que des invariants de ce tenseur et de ’échelle de longueur caractéristique A :

b = (GO S2), (1.63)
159 = (25555)Y2, (1.64)

ou C est appelée constante de Smagorinsky et /\ est la taille du filtre.

Litry (1967) détermine que pour une turbulence homogéne et isotrope avec une coupure
des échelles dans la zone inertielle, la valeur de la constante C, est de 'ordre de 0,23. Ce-
pendant, dans le cas des écoulements cisaillés, cette valeur cause un exces d’amortissement
des fluctuations des grandes échelles. Par exemple, dans les simulations des écoulements de
conduite, DEarDORFF (1970) a trouvé que Cs = 0,1 donne de meilleurs résultats. Mason
& CaLLen (1986) trouvent Cs = 0,2 pour une simulation avec un maillage de calcul suffi-
samment fin pour le méme type d’écoulement. Moin & K (1982) ont utilisé la fonction
d’amortissement de VAN DRrIesT (1956) pour tenir compte du fait que la viscosité turbulente
devient négligeable dans la zone de proche paroi. PromeLLI et al (1988) proposent encore
la valeur de 0, 1 pour C; et ils utilisent aussi une fonction d’amortissement différente pour
la zone de proche paroi. GErRMANO et al (1991) concluent qu’il est impossible de trouver
une valeur universelle de C'; pour tous les écoulements turbulents. Ils proposent un calcul
dynamique local de ce coefficient en utilisant les échelles résolues pendant la simulation.
Ce coefficient est donc déterminé a tout moment et dans tout le domaine.

La détermination dynamique de la constante de Smagorinsky

GEerRMANO et al (1991) proposent un modeéle dynamique pour la détermination de la
constante de Smagorisnky, c’est a dire que C est calculé localement et a tout instant.
Pour diagnostiquer cet état, ils utilisent un filtre test de taille supérieur a A. Les auteurs
affirment que ce modeéle donne pour lui méme le comportement asymptotique vers des va-
leurs négligeables de la viscosité turbulente dans la zone de proche paroi et pour tant, n’est
pas nécessaire d’appliquer une fonction d’amortissement. Il est capable de tenir compte du
phénomeéne de retour d’énergie depuis les petites échelles vers les plus grandes (backscatter)
car (s peut prendre des valeur négatives.

Pour trouver la constante de Smagorinsky dynamiquement, il faut prendre 1’équation
de conservation de la quantité de mouvement (1.50), avec (1.55) et (1.56) pour les termes
de sous-maille, et la filtrer encore avec un filtre du méme type et de taille supérieure a
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A. Le rapport entre les deux tailles du filtre (qu’'on va appeler a) est 'unique paramétre
a régler dans cette modélisation. GERMANO et al (1991) ont utilisé différents rapports de
tailles dans le cas d’une simulation a ’aide de ce modéle en comparant avec des calculs
DNS (Kmv et al (1987)) pour un écoulement de conduite. Ils ont trouvé que pour oo = 2 ce
sont les meilleurs résultats mais ils affirment que ce parameétre est peu sensible. Lunp et al
(1993) recommandent que la taille du filtre test soit égale & v/6/. Par conséquent o peut
étre pris entre 2 ou 3.

Soit donc I'équation (1.50) sur laquelle on applique le filtre test (.)T :

0arT 0 (afuf)’ AN
— + (@) = ﬁQiB®T—(8—p) + 2ei 00, T

ot Oz; i
. — cansT
R Y G (1.65)
I'équivalente de Pexpression (1.56) est :
- o . . .
Ry = (W) = (aFuf) = (@0uf)" (1.66)

Si 'on prend I’équation de transport de la quantité de mouvement (1.44) sur laquelle
on Papplique un double filtrage, avec un filtre de taille A puis de taille aA (a € R et 2 <
a < 3) alors :

/

B op
RPE®T
= png - (5

i

L

(9:17j

— cawT
ou; 40 ()" 0 (puS..@

&T
> + 2EiijjfL§3T + 2

Aprés avoir appliqué le double filtrage, on peut décomposer la corrélation des vitesses
dans le terme de convection en deux champs : Le champ résolu et le champ non résolu. La
démarche a suivre est la suivante :

Pour le premier filtrage, d’apres (1.38) u; = uf +u; on a :

(u? +uf)] " (1.68)
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Le deuxiéme filtre est appliqué aux échelles résolues (.)% aprés avoir appliqué le premier
filtre, c’est la raison pour laquelle ces échelles seront décomposés a nouveau en un champ
résolue (.)" et non résolue (.)+ a l'aide du filtre test :

La décomposition de la corrélation des vitesses (1.68) donne alors :

(@)®T = (@7 et + @) (@7t +u)]”

— (uEBT ®T+u®T ®L+U®TUG+U®L EBT+ ~EBJ_ oL

) uj

+adt 9 + ueqfBT + ueqﬁl + ueue)

On pose :
(@) " =@ TS + LD+ T 4 RO, (1.69)
avec :
( ﬁNEJMT) _ (ﬂ?Tu?T)T _ aZ@TU?T’
cMT) (ﬂ?Tu?L 4 ﬂZ@Tuj@ + U?L °T 4 i @T)T 7
RWMT) (ﬂ?LU?L + Q?Luj@ + QI?U?BL + ﬂ?uje)T .

Le terme de Leonard sera la différence entre le filtre test de la corrélation des vitesses
doublement filtrées (.)®7 et la corrélation des vitesses doublement filtrées. Le terme Croisé
est le filtre test de tous les termes qui représentent la corrélation entre les échelles résolues et
non résolues aprés 'application de double filtrage. Le terme de Reynolds sera le filtre test de
toutes les interactions entre les échelles non résolues aprés de 1’'opération de double filtrage.

On pose encore ici la condition (1.55) pour les tenseurs de Leonard EEJMT) et Croisé
M)

)

O 4 gBm _y,
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Cela fournit le double filtrage de la corrélation des vitesses (1.69) de la fagon suivante :

(@) " = @ Tu T+ R (1.70)

On peut, de méme, décomposer la relation (1.66) :

5T _ p(MT) | ~aT, aT ~@, B\ T

ce qui donne la différence des tenseurs :

RO —RL = (aPu?) —afTulT,
5(MT) 5T  AM)
Rij =Ry = L, (1.71)

qui est le tenseur de Leonard modifié (1.59). La seule différence est la taille du filtre test.

De la méme fagon que pour (1.57), on modélise le déviateur du tenseur 7~€§]MT)Q, a laide
de l’approximation de Boussinesq :

5 1~ - TYe
RMT) _ gR%T)&j _ pMT _ —25(Csar)? ‘S_EB}T S%@T- (1.72)

i i

Dans cette derniére relation, on a supposé que le coefficient de Smagorinsky C ne dé-

pend pas de la taille caractéristique de la maille A. Cette hypothése appellé invariance
d’échelle peut ne pas donner des résultats suffisament acceptables dans la zone de proche
paroi ot le maillage est raffiné pour la direction verticale.
Différentes solutiones sont alors proposées pour tenir compte de la variation de la taille ca-
ractéristique du maillage en proche paroi. Mason (1989), Mason & Tromson (1992) utilisent
une fonction d’amortissement de C pour cette zone tandis que PorTE-AGEL et al (2000)
proposent un modeéle d’échelle dépendante dynamiquement, en utilisant un deuxiéme filtre
test qui permet de déterminer la fonction Cs = f(A).
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Dans la suite, on va adopter la premiére solution, c’est a dire que ’on suppose l'invariance
d’échelle pour la constante de Smagorinsky Cs et on va appliquer une fonction d’amortis-
sement pour les mailles de proche paroi de type VAN DriesT (1956).

En sulvant I’analyse précedente, on a d’une part, un modéle Four le tenseur de Leonard
modifié [,i]- qui est construit avec la différence des tenseurs R MT) ot RZT] et d’autre part
on peut calculer sa valeur a partir des corrélations des vitesses (1 72) :

e ) ) o
L%W) — —ZP(CSA>2 [a2 |S_@|T SijEBT . (|S_€B| Sz‘j@) ] , (173)
LG = (@) —aTug T = 4 (@) T — T 6 (1.74)

(Cy\)? va dépendre maintenant de (z,y, 2,t). On peut déterminer ce paramétre & partir
des deux derniéres équations. Cependant, ce paramétre a une valeur unique pour toutes les
composantes, on aura un systéme d’équations “sur-determiné”. Pour résoudre ce probléme,
Lty (1992) prend I'équation (1.72) sous la forme :

LMD" — 20 My,

)

ou C' = p(CsA)? et M;; vaut :

Mi; = (|8%] 5e2) " — a? |52 5ueT, (1.75)

Il propose d’utiliser une analyse des moindres carrés avec une fonction erreur Err qui
. ) - A(M)@
exprime le carré de la différence entre ng " et 20M,; -

2
Err = [L‘(M) —20M;;

ij

oErr 2Err
Err () ot

La valeur minimale se trouve en prenant 5z > 0. La premiére donne le

parameétre C' :
LM M+ 20M2 =0,

C:

E D" M
72, (1.76)

Mz,

N | —
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et on voie que la deuxiéme dérivée est positive puisque on a toujours le tenseur M?j positif.

Le parameétre (Cs/A\)? est donc donnée par :
A(M)®

1
(CA)? = ——L———.
20 M

On applique maintenant a cette relation la fonction d’amortissement de type VAN DRIEST
(1956) pour tenir compte de la variation de taille des mailles dans la zone de proche paroi :

(1.77)

ou
2Us
2t = .
v

Si on fait une extension de ce modéle dynamique pour les équations de conservation des
grandeurs thermodynamiques, on peut utiliser le nombre de Prandtl pour lier le coefficient
de diffusion turbulente dynamique au coefficient de diffusion turbulente scalaire.

kl:_‘ 1-8
= (1.78)

ou le nombre de Prandtl varie entre é et 1.

On applique le filtre test a I’équation de résolution de la température potentielle (1.53) :

o(p®T) 0o a(aFo®)T ohy
(p°T) | 9, )5j3+%: ,— 2,
oz oz

ot 8x§9

(1.79)

et on consideére I’équivalence :

(@?9’@)1— + h;rj _ ﬁ?TG/EBT + HG,--
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On exprime la différence des flux turbulents de la température :

Hy.

,—hy = (@e®) —afTeeT (1.80)

Ces flux peuvent étre obtenues avec le modeéle de diffusion turbulente (1.58) et la rela-
tion (1.78) :

o k00
b5 — pPr@x?’
(GNP g, 007
= ol |5 725 (1.81)
ET o9®T
Hy = —pom%
i Ppy 896?5 ’
 (Ca)? | T 00T
= el s o (1.82)

On a encore un systéme d’équations “sur-déterminé”. En appliquant la procédure des
moindres carrés on peut trouver le nombre de Prandtl (Pr). Si on appelle Q; la différence
de la corrélation vitesse - température et N; la différence de corrélation déformation - gra-
dient de température, on a :

Q; = (ap0®) —ag oo, (1.83)
o0\ 00T
- o A2 lee| T
N; (\S ’aﬁ) o? |57 527 (1.84)

On peut écrire :

Q; = CN;.
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L’inverse du nombre de Prandtl sera alors :

11 9N
Pr p(C.A)? N e

Dans I’équation de conservation de la quantité de mouvement (1.50) et les considéra-
tions prises pour les tenseurs de sous-maille (1.55), on a besoin d’obtenir le tenseur 7~€U On
a modélisé le déviateur de ce tenseur et il faut aussi calculer sa trace. Ceci est justement
le double de I'énergie cinétique turbulente de sous-maille selon (1.56) :

R = (aguy)”

Rie = 2pE°. (1.86)

Ainsi, le tenseur de Reynolds de sous-maille est décomposé en deux parties. Son dévia-
teur est modélisé sous la forme de lapproximation de Boussinesq et sa trace sera calculée
en ajoutant une équation de transport pour I’énergie cinétique turbulente de sous-maille :

1

Ri]‘ = RZ‘F?)

ﬁkk@j,

2
Ry = —Qﬁkmej—f—gﬁE@(Sij. (1.87)

On peut utiliser un modéle de type Smagorinsky pour obtenir le coefficient de viscosité
turbulente k,, ou bien utiliser d’autres modéles comme, par exemple, le modéle de type
longueur de mélange ou ce coefficient est proportionnel & une taille caractéristique de mé-
lange turbulent et a ’énergie cinétique turbulente de sous-maille.

ARPS propose comme alternative de calcul pour le coefficient de viscosité turbulente,
le modéle Smagorinsky Standard avec une constante Cs = 2, 1 ou le modéle de longueur de
mélange turbulente. On a ajouté a ces choix la détermination dynamique du coefficient C
de Smagorinsky. Ce type de procédure peut donner des valeurs (C;A)? négatives. Bien que
cette caractéristique est considéré par Germano comme favorable car il prend en compte
le phénomene de retour de I’énergie des petites échelles vers les grosses structures (phéno-
mene de backscatter), quand Pamplitude de ces valeurs négatives est élevée, le coefficient
dynamique présente des oscillations importantes qui provoquent des instabilités numériques
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dans les simulations. Pour améliorer la stabilité, LiLy (1992), Esmaiut & PiomerLr (1993),
Promerrr (1993) proposent de calculer les moyennes < EE;W)GMM > et < ij > sur les
plans paralléles a la paroi dans le cas d’une simulation de canal, c’est a dire, sur les plans ou
la turbulence peut étre considérée comme homogéne. D’autres techniques sont proposées
quand la géométrie de la surface ne présente pas des directions homogenes. Dans le code
ARPS la technique utilisée est de supprimer les valeurs négatives.

Nous sommes ici conscient de ce probléme plus fréquents & la paroi qui provoque cer-
tainement un défaut dans le calcul de la turbulence.

1.4.4 L’équation de transport de I’énergie cinétique turbulente de
sous-maille

On définit Iénergie cinétique turbulente du champ de vitesse résiduel (1.86) de la fagon
suivante :

E° = % (uieuie)@

Pour trouver ’équation de transport, il faut prendre le bilan de la quantité de mouve-
ment (1.35) et le décomposer en grandes et petites échelles :

o(a; +ay)  O[(@ +a) (uf +ul)] e pey (O O°
o + o, = pgi(B +B)—(&%+3%)
9 [pi (%€ + §2©
+ 268 (Uf +ay) + 2 o7 (55 +'1J)]. (1.88)

al'j

Si on fait la soustraction de (1.44) a I’équation (1.88) il reste I’équation de transport
des fluctuations petites échelles :

T N ot us) N O(uj ) N o(u uy)  ORy S B° a9\ °
ot 8xj c%j al'j 8wj 8951
2 (oS

+ 260,05 + 2
J ) 8(173'

. (1.89)

Pour le champ des petites échelles on peut négliger la force de Coriolis.

On va déterminer d’abord I’équation de transport du tenseur de Reynolds de sous-maille
8(ﬂ?u@)®

57— Fin suite, pour 7 = j on obtient la dérivée totale de I'énergie cinétique turbulente
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résiduelle a(ﬁa—fe) et par conséquence :
aout)® ouc A
4( ) S Y +uf —=-] . (1.90)
ot oot ot
On change l'indice j par k dans I’équation (1.89) et on la multiplie par uje :
u° 67:‘1'@ i u@8(U®u?) i ueﬁ(u?ﬂi@) n uea(u@u?) _ ueaRik — pnge
7ot J c%sk J 8.Tk J 8Z'k J 81‘k
op'\ 0 (prSEY)
e S~k L 1.91
En suite, on change i par j de fagon & obtenir :
., 0uy o(a5 uy)) O(uPus) (a5 uy) OR
© k o k7 e ko 020k 954 B9
U 8t tu Ui 8$k + U 8$k + U 811)k Ui aiL'k Ui P9
op' d (prSey)
o o J
— u; | =— + 2u; ————=. 1.92
On filtre I’addition des deux derniéres équations (1.91) et (1.92) en sachant que :
876 _ =6,0
u; Uy = U uy,
uy’ ~;'-9 = ﬂl@u]@,
uy’ ~j@ = ﬂ?u]@,
et on obtient :
@
~ =) @ ~ ~ ~ ~
u@a(u?u?) +u.@8(“j ) _ u@ueauz@ © @ 6’uf+ S e@uk +ud @auk
J 833k ! 8.Tk 7k 633k 7o 8 bt 8 J 81’k ’
v ~—~—
0 0
o, eye i e, @aﬂ?
= : — : —_—, 1.93
(WPu)° g+ (ufu) 5 L (199
&
. -0\ ¢ . o
LI L/ WL LD R VL i N L L
J 8l’k 8wk 7ok al’k 7o 8xk vk 8l’k v al'k '
~—~— ~—~—
0 0
O(uSu)®
= a (i) (1.94)
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Pour les termes du deuxiéme membre de (1.91) et (1.92) on a :
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Les derniers termes de (1.91) et (1.92) représentent la dissipation visqueusse que I’on va
appeler €,,.. Les deux derniers termes de (1.96) représentent la dissipation de sous-maille
€sas;,;- Ces termes sont tous négatifs puisqu’ils prennent de I'énergie des grosses structures
pour la dissiper aux petites échelles.

L’équation de transport du tenseur de Reynolds de sous-maille est alors :

ot 7k (%k vk 8£Uk (%k 61’k
Ne ~O ® =) 8@9 8~e D
_ _J e Yi pe b j U;
g [(23 5 BY 4 6;3—DB + ((%Z Dz, )] Eij

Dans la derniere équation, nous avons mis €;; = &,,;, + €sgs;; comme le taux de dissipa-
tion total de I’énergie.

Pour trouver I’énergie cinétique turbulente résiduelle pondérée par la densité moyenne,
on prend ¢ = j dans la derniére expression :

L\ @
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2 = — 9 @ O\D T 92 (&) -9 k ) @ )
ot W) By~ 2l g, Oz BT
@
) &) 19 9~O0 1 ~O, 18 S
— 2 |0s=B°| +2 % U 2 TM — Eii
p p Oz p Oz
0
O(pE®) L OE° o g O o(ay, B°)® O(ul R )®
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On peut réunir les termes de diffusion pour les modeler ensemble (DEarDORFF (1979)) :

d(pE®) e OiE DT PN @ 1°
— - (uPup)P T (B4 R+ )| — g | BO
7 (u; uy) Bzr  Or u; + Rix + F g |0i3 F
1

L’équation de transport de ’énergie cinétique turbulente résiduelle peut étre resolue en
utilisant des modeéles de fermeture pour les termes inconnus.

DearpoRrF (1979) propose des modéles de fermeture pour les termes inconnus de I'équa-
tion de transport de I’énergie cinétique turbulente :

ouy  Ouy 2
k 7
s S e
{ai@ <E@ + R, + p—)} = —2km8(gE ), (1.103)
P Ty

ou le premier modéle est celui du tenseur de Reynolds de sous-maille (1.87).

Selon (1.34), 'expression du terme de gravité :

s ® ) 5 N
g {51'371B9} = gdi3 {ule (5‘/2 - ﬁ)} , (1.104)

ol on a utilisé directement la température potentielle virtuelle.

DeaArDORFF (1979) néglige les fluctuations de la pression par rapport a celles de la
température potentielle virtuelle et modéle le terme de corrélation vitesse-température po-
tentielle virtuelle en fonction de la quantité de la vapeur d’eau dans 'air par rapport a
celle de la saturation g, :
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(a70°)% = A(@0°)® + Bo(u
(@0°)° = —khge,
Z;
oq
o /oNe v
(U'L qQy ) - kh@xZ

Sic:

G <gqs: A=1+0,61q,,

@ >a: A=(1+0,613)-C |
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Le terme de dissipation est modelé par :

L _ 5%

(BO),

140,622 Ly,

Cd) (1.105)
(1.106)
(1.107)
B=0,61.
(1.108)
1,61] L B=g -1,
(1.109)

ou [ est une échelle de longueur de mélange qui dépend de I'instabilité de I’écoulement et

C. est la constante de dissipation visqueuse.

3,9 pour les boites du maillage adyascentes a la paroi,

C. =
0,19+0,51% sinon,

)

0, 76(E2)Y/25,, (2 839:

A sinon,
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=

(1.110)
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ou A est une échelle caractétistique du maillage :

A = (AzAyAz)3. (1.112)

L’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente de sous-maille (1.101) avec les
modeéles de fermeture pour obtenir les termes inconnus, permettront de trouver la trace
du tenseur de Reynolds de sous-maille. Cependant, dans cette procédure on a besoin de
connaitre la valeur du coefficient de diffusion turbulente k,, dans (1.102). On est donc
obligé de proposer des valeurs initiales pour k,, et E. ARPS utilise au premier pas de cal-
cul le modeéle Smagorinsky Standard en négligeant I’apporte des petites échelles (E;Z, = 0) :

kmtzo - (CéA)z ‘f‘ y

avec (s = 2, 1. Cela nous semble effectivement la meilleur solution et nous ne ’avons
pas modifié.

1.4.5 Fermeture d’ordre 1,5 avec I’équation de transport de 1’éner-
gie cinétique turbulente de sous-maille

On peut relier les coefficients de mélanges turbulents k,, et k;, a I’énergie cinétique
turbulente (ScHUMANN (1975)) et fermer 'équation de quantité de mouvement.

Ces coefficients sont proportionnels a ’énergie cinétique turbulente et a 1’échelle de
longueur de mélange :

K = 0, 11(E®)Y/2, (1.113)
k 1

kp = = = . 1.114

" T L2 (1.114)

Comme dans le cas précedent, il est nécessaire de démarrer le calcul avec une valeur
initiale pour le coefficient de diffusion turbulent £,,. Ce dernier est obtenu avec ’application
du modele Smagorinsky Standard et E, = 0. De méme, cela nous semble la meilleur
solution.
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1.5 Modéles de paroi

Dans les couches limites turbulentes a grand nombre de Re, la sous-couche visqueuse
est trés mince et le nombre de noeds du maillage exigé pour résoudre numériquement les
échelles turbulentes croit dramatiquement.

Dans les simulations d’écoulements de canal turbulent, DEarDORFF (1970) a utilisé un
modeéle de paroi sans résolution de I’écoulement dans cette zone. Le premier point de ré-
solution du maillage a été placé dehors et éloigné de la zone de sous-couche visqueuse, ce
qui fait que la valeur calculée de la contrainte de paroi était inexacte. Pour arranger cette
erreur, DEARDORFF (1970) a forcé la deuxiéme dérivée de la vitesse horizontale du premier
point de maillage de fagon a obtenir la loi logarithmique de couche limite. Les conditions
aux limites qu’il a utilisé sont :

Pu® 0P < > | 9*u® e (%Az) 4 Pu®

9:0: 020z " dyody dyoy’
(1.115)
Pv® _ 9*®
020z — Oz0z°
ou z = Az (limite inférieur) et z = 24, — Az (limite supérieur).
et 20 est la valeur limite supérieure de la coordonnée verticale.
w® =0, (1.116)

pour z = 0 et z = 2,,. k, est la constante de Von-Kdrmdn et Az est la taille verticale
de la maille de calcul. Ces conditions ne prennent en compte ni la rugosité superficiele
zo ni la vitesse de frottement u,. Cela permet une simple intégration numérique et peut
étre appliqué de facon générale mais c’est justifié si on place le premier point du maillage
éloigné de la paroi. La condition d’imperméabilité (1.116) implique que les composantes
des contraintes de Re : u®w®, w®® et w®v®, soient nulles & la paroi et cela suppose que,
proche de la paroi, le tenseur des contraintes est dii entiérement aux échelles de sous-maille
(PromELLI et al (1989)).

Quand le flux est résolu proche de la paroi, le modeéle de Smagorinsky dynamique
(GermANO et al (1991)) ne peut pas prédire avec une bonne précision le tenseur des
contraintes de Reynolds puisque la taille du maillage est trés grand par rapport a celles des
structures turbulentes prédominantes. Si on utilise un maillage ou ’écart vertical diminue
dans la zone de proche paroi pour tenir compte des échelles turbulentes, les tailles de maille
Az et Ay restent encore trés grands et il sera difficile de calculer la structure turbulente
dans cette zone. Comme conséquence, la valeur de la contrainte a la paroi qui est calculée
par le modéle Smagorinsky dynamique devient trop petit (Karrensacu (1998)). BagceTT et
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al (1997), Jimenez & Moser (1998) affirment que le modéle de Smagorinsky dynamique est
incapable d’apporter une solution adaptée a ce probléme et il est nécessaire d’additionner
la partie manquante aux valeurs des contraintes de paroi calculées.

L’intérét de regarder de plus preés les phénomeénes de la zone de proche paroi a motivé a
proposer des modeéles de paroi plus sophistiqués que celui de DEarRDORFF (1970). BacceTT
(1997) les a classifiés en trois types :

1) Le premier utilise une loi de paroi logarithmique qui est appliquée localement pour
relier la vitesse horizontale correspondant au premier nceud du maillage au dessus de
la zone de paroi, au tenseur des contraintes a la paroi. Il est admis que dans la sous-
couche visqueuse existe pratiquement un équilibre entre la production d’énergie ciné-
tique turbulente et le taux de dissipation. Cette approche est normalement appliquée
en LES pour les couches limites planétaires (Mason (1989), ScumipT & SCHUMANN
(1989)) et pour les simples applications d’ingénierie (PioMeLLI et al (1989)). Cela
donne une relation algébrique entre la valeur de la contrainte instantanée de paroi
et la vitesse horizontale extérieure a cette zone. Ce type de méthode est appliquée
comme condition aux limites approximatives pour représenter les effets de la paroi
et ne pas calculer directement le tenseur des contraintes de paroi mais ’estimer en
fonction de la vitesse au coeur de 1’écoulement.

En particulier, Mason & CarLen (1986) ont proposé aussi la condition d’imperméa-
bilité pour la vitesse normale a la paroi mais ils ont spécifié la contrainte de paroi en
disant que la loi logarithmique pour le champ de vitesse longitudinale et transversale
est obtenue localement et instantanément :

. A
N g@mwm(1+—ﬁ) (1.117)
kv 20
. A
V8 = 3ﬁm¢m<1+—ﬁ> (1.118)
k/’v 20
REE R e ‘.V“ee (1.119)
* Vi A A .
1 1 Ay
— = —In*(1+—= 1.12
M @n(+%)’ (1.120)

W@]:\mymg (1.121)

ot u et vy sont les composantes de la vitesse dans les directions (z,y) respective-
ment et V) est le vecteur vitesse au point le plus bas du maillage. La grandeur ¢ est
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I’angle formé entre le vecteur V) et sa composante dans la direction (x).

Ces équations peuvent étre utilisées pour calculer le tenseur de paroi en fonction de
deux composantes de vitesse.

Tisl, = p (u’w’)!p = —puZcos (1.122)

Tosl, = p (v’w’)‘p = —pu’sin ¢ (1.123)

Pour appliquer des telles conditions, I'accélération du flux dans le plan z = A4 doit
étre négligeable pour que la solution tende vers la valeur locale et instantanée des
contraintes de paroi 713, et 73|, cherchées. Les accélérations de I'écoulement sont

de 'ordre de %, ol ¢ est I’épaisseur de la couche limite. Pour cela donc, il faut que
Ay << 0,20 (Mason & Carren (1986)).

2) Un deuxiéme type de modéle utilise les techniques de décomposition du maillage. Cela
permet de ressoudre les équations de Navier-Stokes tridimensionnelles au coeur de
I’écoulement avec la technique LES et un deuxiéme maillage plus fin est résolu dans
la zone de proche paroi ou s’appliquent les équations simplifiées de Navier-Stokes en
2D pour résoudre les composants horizontaux du champ de vitesse et les contraintes
a la paroi. La composante verticale de la vitesse est calculée avec I’équation de conti-
nuité. Les conditions aux limites pour la vitesse a la paroi sont non-glissantes. La
viscosité turbulente, par contre, est calculée avec un modéle de type RANS (Rey-
nolds Average Naviers-Stokes) de longueur de mélange qui s’amortisse a la paroi
(CaBor (1995, 1996, 1997), Bararas et al (1996), Casor & Mo (2000), Wana &
Moin (2002)). Les équations utilisées pour la zone de proche paroi sont alors :

5%3 [(u + l/t)ggﬂ =F; ,pouri=1;2, (1.124)
_ Oy, Owwg) 1 0p
=3¢+ “au, o, (1.125)

ol 14 est la viscosité turbulente obtenue en prenant un modéle RANS de longueur
de mélange avec une fonction d’amortissement a la paroi (CaBor & Mo (2000),
TeMPLETON et al (2002)) :

L (1 _ e—z+/A>2 (1.126)



1.5 Modéles de paroi 75

ou 2zt = zu, /v est la distance a la paroi en unités de paroi ( basées sur la vitesse de
friction locale et instantanée u, ) et A = 19 est une constante du modéle.

Wane (2000) applique ce modeéle & un flux turbulent complexe au long d’une sur-
face de bord de fuite. Il propose de résoudre les équations au dessus avec I’hypotése
d’équilibre des forces F; = 0 (sans gradient de pression) et F; = %86-_71:1 (avec gradient
de pression). Le modeéle avec cette hypotése implique 1'utilisation d’une loi logarith-
mique de paroi pour les vitesses & 2T >> 1 et lineaire pour z* < 1. Le choix de la
distance a partir de laquelle on définit la zone du rafinement du maillage 2} n’est
pas simple. Kavtensacu (1998) a utilisé 2} = 70, Casot (1995) propose z) = 40
et un peux plus tard, Casor (1997) utilise 2} = 50. Il indique qu’il est nécessaire
de relier 2z}, a la valeur de la vitesse calculée au coeur de ’écoulement dans la zone
50 > 2T > 75 pour amortir les instabilitées d’interface entre les conditions aux limites

de la zone de proche paroi et dans la zone au coeur de 1’écoulement.

3) Un troisiéme type de modele a été développé pour étre appliqué a des écoulements
arbitraires. Dans cette approche, une méthode stochastique lineaire des moindres
carrées est utilisée pour trouver la meilleure estimation de la valeur du tenseur des
contraintes a la paroi en prenant les vitesses calculées par la LES dans les plans
paralléles. Cette valeur est donnée comme condition aux limites pour le calcul LES
(BacwerLL et al (1993) et BacweLL (1994)).

Une variante par rapport aux premier et second type de modéles est proposée par SPALART
et al (1998). Ils utilisent une modification dans le calcul de la viscosité turbulente de sous-
maille LES. Ils apportent un terme de facon & supplir la partie manquante de la valeur
de la contrainte de proche paroi (dans le sens de la moyenne temporelle). Ce terme de
type RANS a une fonction d’amortissement de fagon a devenir négligeable dans la zone
au coeur de 'écoulement. [’avantage par rapport aux modeéles de type décomposition du
domaine est que la formulation néglige les pics de l'interface entre le domaine au coeur de
I’écoulement et celui de proche paroi. Cela améliore la prédiction au coeur de I’écoulement
puisque le terme additionnel peut devenir graduellement négligeable au fur et & mesure
que on s’¢loigne de la paroi (KavrTEnBacH (1998)).

Dans le code ARPS, il est proposé un modéle de paroi avec des conditions aux limites
approzimatives (premier type selon la classification de BaccerT (1997)) avec les équa-
tions (1.117) a (1.121) et pour les contraintes a la paroi il existent deux choix de calcul.
Le premier consiste a utiliser des coefficients de frottement Cy,, et de mélange turbulent
Cyn constants. Pour la deuxiéme possibilité, il faut les calculer en fonction de la stabilité
térmique de la couche limite (Byun (1990)). Dans le premier cas, pour les contraintes tur-
bulentes a la paroi on impose :
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7]3|p = p (u’w’)‘ = —pCaqm (mcw: HV%A V_éAmm ]) u, (1.127)

I

Tosl, = p@WW)| =—pCam <ma:c HV@A‘ AV min

D Ve, (1.128)

ot uf et v sont les composantes de la vitesse aux nceuds plus bas du maillage dans les

Vi

est la limite inférieure de

VAmin et ne permet

directions (x) et (y) respectivement,

pas que les flux turbulents soient nuls.

Cependant, au contraire de Mason & CarLen (1986), la condition au limite inférieur
de la zone de proche paroi est de type glissant et on impose la loi logarithmique sans la
nécessité d’ajouter la valeur 1 dans 'argument de la fonction logarithmique. Les valeurs
de la vitesse pour la premiére maille sont calculées selon cette loi :

U AA

uf = T In (Z) Cos p, (1.129)
U AA .

v = k—vln (z—0> sin . (1.130)

Si 'on eléve au carré chaqun de ces derniéres équations et si l'on fait ’addition, on
obtient :

s 2 2 m2 2 A 2
‘V@A o) = 2 n? (—A) U (1.131)

k2 20 C(dm 7

v

et la vitesse de friction peut étre remplacée dans les équations (1.122) et (1.123) et 'on a :
— 2 —
Tis|, = —pCam ‘V@A) cos ¢ = —pClm ‘VEBA‘ uf, (1.132)

- |2 -
T2, = —pCam )V@A‘ sin g = —pCym )V®A‘ vy (1.133)

On peut alors calculer le coefficient de frottement en fonction de la disposition du
maillage et de la rugosité.

Cpp = —0 . (1.134)
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Le flux de chaleur sensible est défini par :

p

he| = p (W)’p = —pCan (mafE [’V@A‘ ; ‘V@Amin

[) 0 -00), (1135)

ou By est la température potentielle de surface et Cy, = Cyy,,/ Pr.

La deuxiéme alternative est tenir compte de la stabilité termique de ’atmosphére pour
calculer les coefficients Cy,, et Cy,.

Un des parameétres de stabilité est le nombre de Richardson défini par :

AO(z — zp)

Y

(1.136)

ol zp est la hauteur caractéristique de la rugosité superficielle, A0 = 04— 0, est la différence
de température potentielle entre la position au premier nceud du maillage et la surface. Si
I’atmosphére est instable : R, < 0, est neutre : Ri; = 0 ou est stable : Rij, > 0.

Les coefficients Cy,,, et Cyj, sont fonctions de la rugosité superficielle et des paramétres
de stabilité ¥, et ¥y,, on a alors :

- 2
Ky
Cam = :ln (_0> sl (1.137)
Ky
Co = B (ln (_0> o (%%)) i (1.138)

Byun (1990) exprime ces paramétres au travers des relations empiriques a partir de
mesures réalisées par BUsINGER et al. (1971) et qui sont fonction de la rugosité superficielle,
de la température de la surface, du nombre de Richardson et de la hauteur de la couche
limite.
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Chapitre 2
MODELE STOCHASTIQUE

2.1 Introduction

Le chapitre précédent a été dédié a la description de la résolution des équations de
Navier-Stokes afin de prédire I’évolution d’écoulements turbulents avec ’approche LES.
Pour suivre 1’évolution des polluants et de leur dispersion dans I’atmosphére, d’espéces
chimiques réactives ou de particules solides, il va falloir coupler cette approche & un modéle
de suivi des particules dans la maille de calcul. Dans ce chapitre nous allons nous intéresser
a de tels modéles, a la démarche générale et aux différents types de variantes en fonction
des hypothéses proposées pour 1’écoulement turbulent.

2.2 Modeéle Lagrangien

Le modele lagrangien permet de connaitre les trajectoires des particules dans un écou-
lement turbulent. Il est congu en analogie avec les hypothéses du modéle de déplacement
microscopique d’une molécule suivant la théorie du mouvement brownien. Un particule
microscopique de taille suffisamment petite trouve dans son parcours des molécules qui la
percutent, de fait elle suivra une trajectoire aléatoire trés irréguliére. Cette trajectoire est
d’autant plus chaotique que Pagitation moléculaire I'est et nous pouvons attendre 102! col-
lisions par seconde dans un liquide soumis a des conditions normales de température et de
pression. Il est donc impossible de connaitre exactement la trajectoire réelle d'une particule
immergée dans un écoulement turbulent. Les outils statistiques permettront de caractériser
quelques propriétés de sa trajectoire afin de la modeler. Une particule est en mouvement
brownien lorsque le rapport entre sa masse et la masse des molécules du fluide est grand
devant I'unité. Bacuerier (1900) a obtenu la loi du mouvement brownien dans sa thése
intitulé La théorie de la spéculation, EinsTEN (1905) et SmoLucHowsKi (1906) ont donné les
premiéres explications de ce type de mouvement. Lancevin (1908) a congu un modéle en
tenant compte des effets d’inertie des particules. WieNEr (1923) a construit un processus
stochastique pour représenter la position d’une particule soumise a ce type de mouvement.
Pour simplifier, en raisonnant sur une dimension, on repére la position de la particule par
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une abscisse x. Deux forces, caractérisent toutes les deux 'effet du fluide, agissant sur la
particule de masse m, une force de frottement visqueux —mpu(dz/dt), caractérisée par le
coefficient de frottement, et une force fluctuante F'(t), qui représente les impacts incessants
des molécules du fluide sur la particule. La force F'(t) est supposée indépendante de la
vitesse de la particule, elle est donc une force extérieure, appelée force de Langevin. S’il
n’y a pas d’autre force extérieure appliquée, la particule est dite "libre". L’équation du
mouvement pour la position de la particule libre est donnée par la loi de Newton :

—
A~

du =
m— = —mpU + F(t), (2.1)

oit U est le vecteur vitesse Lagrangienne. Cette équation est aussi appelée équation de
Langevin.

C’est le premier exemple d'une équation différentielle stochastique (qui contient un

terme aléatoire). La force de frottement et la force fluctuante représentent deux consé-
quences du méme phénomeéne physique, les collisions de la particule avec les molécules du
fluide.
La plupart des modéles utilisent I’hypothése que la position de la particule évolue de fagon
markovienne, ¢’est-a-dire que la position future ne dépend que de son état présent et non
de ses états antérieurs. Cela implique que le temps intégral de 'accélération T, est beau-
coup plus petit que le temps intégrale de la vitesse Tr,. MoNIN & Yacrowm (1975) montrent
que le rapport entre les deux temps est fonction du nombre de Re. La condition T, << T},
ne sera donc vérifiée que pour un grand nombre de Re . Cela n’est pas strictement certain
dans la zone proche paroi.

Dursin (1983) a fait une étude détaillée des phénomeénes de transport, dispersion et
contamination par convection turbulent avec ’utilisation de ces processus markoviens pour
le mouvement des particules a I'aide de ’équation de Langevin.

2.2.1 L’équation de Langevin classique

Afin de déterminer les coefficients mis en jeu dans ’équation de Langevin (2.1), nous
allons se placer dans le cas le plus simple d'un écoulement turbulente : la turbulence homo-
géne isotrope stationnaire sans gradient de vitesse moyenne. Nous allons utiliser ’approche
discréte de Tayror (1921).

D’abord, on va poser I'équation de Langevin sous la forme :

d(j I N
—_ = . 2.2
o o U + Alt) (2.2)



2.2 Modéle Lagrangien 81

Les conditions de I’écoulement peuvent alors se résumer par :

u(x,y,z,t) =u, estconstante,
v(z,y,z,t) =0, (2.3)

w(x,y,z,t) - w/<x7yuzvt>7

ou l'on a fait la décomposition du champ de vitesse eulérienne u; en sa moyenne %; et sa
fluctuation w, (décomposition Reynolds).

On considére un écoulement bidimensionnel et les fluctuations dans la direction de

convection (2'z) son négligeables devant les fluctuations dans la direction perpendiculaire
('z).

On considére une source S relachant des particules fluides porteuses ou non du scalaire.
Elles sont injectées de fagon passive (sans rajout de quantitée de mouvement).

Une particule sortie de la source S, est convectée selon (z'z) pour le champ moyen
et dans la direction (z'z) pour le champ fluctuant. Si on lance depuis la source plusieurs
particules a 'instant ¢y, a I'instant ¢ = ¢, + 7 toutes les particules seront au méme abscisse
x mais a différentes altitudes z selon le processus stochastique que gére leurs trajectoires.
Cela se traduit par le systéme d’équations :

x(t) =zg+ ut,
(2.4)
2(t) = [y W(t)at,

ou la vitesse lagrangienne de la particule est exprimée par :

A

A

Ui

1%
w
Nous allons nous intéresser a la position d’une particule fluide et a la vitesse du champ

fluctuant. Comme la turbulence est supposée homogéne isotrope stationnaire, le champ
lagrangien de vitesse turbulent W (t) vérifie les hypothéses suivants :
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((h1) W(t), est une fonction aléatoire gaussienne.

(h2) < W2(t) >= 0‘23/, est constante.

\ (h3) To= [ < W > dr, est constant.

w

Dans les hypotéses ci-desus, T, est le temps de cohérence Lagrangien.

On a introduit l'opérateur de moyenne lagrangienne < . > pour exprimer que la
moyenne est fait en suivant la trajectoire de la particule fluide et on fait la différence
avec la moyenne eulérienne (), qui est une moyenne temporelle & une position ou zone de
I'espace fluide fixée.

Pour discrétiser ’équation (2.2) il va falloir choisir un pas de temps At. Ils existent
deux temps caractéristiques dans la dynamique des fluctuations de la vitesse de la particule
libre, 'un trées court est le temps de collisions 7., ’autre beaucoup plus long est le temps
de relaxation de la vitesse moyenne Tx. On a la relation :

Te << TR.

La valeur du pas de temps At doit étre plus long que le temps de collisions 7, puisque
I’évolution de la vitesse de la particule découle de nombreux chocs qu’elle subit de la part
des molécules. Si on doit décrire ’évolution de la vitesse, At doit rester petit par rapport
au temps de relaxation de la vitesse moyenne Tg.

Si a l'instant £ = 0 la vitesse de la particule est W(to) = WO, la solution de I'équation
de Langevin (2.2) pour cette condition initiale s’écrit :

A

W(t) = Woe " + /t A(t)e " tar.
0
En moyenne, la force fluctuante est nulle. La vitesse moyenne lagrangienne est :
< W(t) >= Woe ™.
La vitesse moyenne lagrangienne s’amortit avec le temps de relaxation :

Thr="
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L’équation de Langevin décrit une évolution de la vitesse de la particule sur une échelle de
temps intermédiaire At comprise entre 7, et Ty :

T, << At << Tg. (2.5)

Si I'indice n dénote la valeur de la vitesse au pas de temps n, le temps parcouru sera
t = nAt et la vitesse :

W(t) = W(nAt) = W,. (2.6)

On écrit alors la vitesse du prochain pas de temps W, .1 sous la forme de la somme
d’une partie linéaire déterministe aWW,, et d’un processus de Wienner by, .1 ot les x,, sont
des variables aléatoires suivant la loi normale et non corrélées entre elles.

Wn+1 == CLWn -+ bXn+1. (27)

Pour un processus de Markov, x, doit étre une variable aléatoire gaussienne de moyenne
nulle pour qu’a I’équilibre, la valeur moyenne de la vitesse de la particule soit nulle puisque
n'y a pas d’autre force extérieure appliquée dans la direction de la fluctuation (2'z), donc :

Les variables y,, doivent étre aussi non corrélées puisqu’elles représentent les phéno-
menes aléatoires des chocs entre les particules et les molécules de 1’écoulement :

< XpXq >= Opg- (2.9)

La corrélation est assimilée a la fonction de Dirac car le temps caractéristique de cor-
rélation du phénomeéne des chocs 7, est beaucoup plus court que le pas de temps At qu’on
utilise pour discrétiser I’équation de Langevin.

Maintenant, il faut calculer les coefficients a et b de 1'équation (2.7). On sait que pour la
condition de stationnarité du flux :
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A

< W2(t) >= 0%, Vt,

<W?>=02 . Vn,

Or, nous avons :

<W2,> = ®<W2>+b< 2, >+2ab< Wyxns >,
— ~— —
o2 o2 1 0
w w
2 o 2 2 2
oy = aop + b7

b = +opV1—a? (2.10)
Si 'on fait une discrétisation du temps sous la forme :

A A

W(t) ~ W,
W(t—i-T) ~ Wn+p,

ou 7 = pAt est le temps parcouru apres l'instant ¢.

On reécerit 'hypotése (h3) avec la disctétisation du processus ci-desus :

X < W, Wiy >
T, = — P T OAL .
L= - ( (2.11)
=0 w
Or
<WWpi1 > = a< W2 >4b< it W, >,
—_—— N———- —
o2 0
w
< Wan+1 > = cw%/.
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On peut aussi écrire W,,.» d’aprés (2.7) :

A

Wn+2 - aﬁ/n—i—l—'—bXn—i-Qa

< Wy Whio > = a< WoWhi1 >J+b\< Wi Xnao >,
o2 0
w
T T 2 2
< Wan+2 > = a Uw,
T Y 2
< W Wpyp > = apUW,

< WTLWTH'P >

o2
W

peut étre remplacée dans (2.11) pour trouver le temps caractéristique lagrangien :

o0

Tp =) a"At, (2.12)

p=0

c’est la somme de la série géométrique a?. Pour a < 1 on a :

At
T p—
L 1_@7
At
= 11— — 2.13
a TL7 ( )

et At < Ty.

Avec les équations (2.10) et (2.13) on a :

(5 —) I. (2.14)
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Le systéeme d’équations discretes qui gere la vitesse et la position des particules im-
mergées dans un écoulement turbulent homogéne, statistiquement isotrope et stationnaire

avec les conditions (2.3) pour la vitesse eulérienne est donc :

(

Tpt1 = Ts + u(nAt),

WatW,
Zn+l = Zn T+ %Ata

Un+1 = ﬂ;

=
~

\

avec x, gaussien, < x, >= 0, < XpXq >= Opg-

Wi = (1—%> Wi + oy %( _%) Xn+1

On peut assimiler ces équations discrétes a un systéme d’équations continues en faisant

tendre At vers 0 :

(dx _ -
at — W
dz _ 1;
ca ="

dw W BT
= = —m +0 7 lim .
[ dl 17, WNTL at—o /At

Dans la derniére équation, on a négligé les termes d’ordre O(At?).

Si 'on appelle :

. Xn—i—l
— 1 s
nt) = fim 7=

on peut vérifier que :

<Xqu>_%

At At
<) > = T 20 =5 — )
"l U At—0 At ’
<qt)> = lim X2~

(2.15)

(2.16)
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est la définition discréte d’un bruit blanc gaussien. La fonction 7(t) est décorrélée d’un
instant a l'autre et sa moyenne statistique est nulle.

L’évolution de la vitesse dans la direction de la fluctuation est alors donné par I’équa-
tion :

~ =

. %% 2
dW = ——dt + o34 | — n(t)dt. 2.17
Tt o 0 .17
Si nous voulons tenir compte, de maniére générale, des fluctuations dans les trois directions,
I’équation de Langevin peut s’écrire :

dU; = oo, Uydt + Bun(t)dt, (2.18)
et avec (2.17) on a :
1
Y = 2.19
W = (219
5 2 (2.20)
e = Opa| = - .
0 Uz TLul

2.2.2 Les effets de non-stationnarité de la turbulence

Dans les hypotéses précédentes, on a considéré la turbulence comme stationnaire (h2) :

(< s) = Lo
%(< W20 >) = o (2.:21)

L’équation (2.17) modifiée pour tenir compte des effets due a la non-stationnarité de
la turbulence s’obtient en ajoutant un terme supplémentaire dans la partie déterministe
(THOMSON (1987)) :
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R do? (t R -
dir,(t) = <_TiL + 20—[%1 0 Z}( )> Ui(t)dt + o, (1) T% n(t)dt. (2.22)

Si nous voulons exprimer cette équation en termes d’énergie cinétique turbulente de
sous-maille (E°) et de taux de dissipation de I’énergie sous-maille (¢), d’apres la définition
du temps caractéristique lagrangien dans une turbulence statistiquement isotrope (Popre
(1994)) -

2 __T1.T) _ 2
op, =< UU;, > = gE@,
(2.23)
20 _AE°
L O()E 3 006.
Ce qui donne pour (2.22) :
~ 3 005 1 dE® ~ -

Si nous considérons que la turbulence est aussi statistiquement homogéne, la variation
temporelle de I’énergie cinétique turbulente est uniquement due au taux de dissipation
visqueuse :

dE°®

Pourtant, dans le cas d’une turbulence statistiquement homogene, isotrope et non—stationnaire,
I’équation d’évolution de la vitesse lagrangienne peut s’écrire :

- 1 3 € -

2.2.3 L’équation de Fokker-Planck

Une forme alternative afin d’étudier les processus stochastiques est la fonction distribu-
tion de Probabilité (ddP). Popr (1985) décrit les méthodes ddP pour calculer les propriétés
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de la turbulence dans les écoulements réactif. Nous utiliseront ’équation de Fokker-Planck,
qui est I’équation d’évolution de la ddP, pour obtenir une description statistique de la couple
“position-vitesse” lagrangiennes d’une particule au sein d’une maille de calcul.

Si 'on pose P(5(4),t|54,). to) la fonction de distribution de probabilité de trouver une
particule dans I'état 5(;) a l'instant ¢ sachant qu’elle était dans I'état 5(;,) a l'instant g,
il est possible de démontrer que cette fonction satisfait I’équation de Fokker-Planck si la
vitesse de cette particule est régie par une évolution markovienne (Gence (1990), MicHELOT

(1996)) :

P . 0 (Di(5w, )P) | 10 (Dy (5. )P)

E(S(t% t) - = aSi + 2 aSiasj I (227)

Ol (1) = {S(t1)» S(ta)s s S(ts)» -+-» S(¢,,) y SONt des variables d’état lagrangien pour la particule.
Généralement, on s’intéresse a la position et a la vitesse. Par exemple, dans le cas d’un
écoulement bidimensionnelle ou les fluctuations verticales sont prépondérantes face aux
fluctuationes horizontales, le vecteur d’état lagrangien sera 5(;) = (2(), w()) qui sont res-
pectivement la position et vitesse verticale des particules.

Pour interpréter les tenseurs D;, D;;, nous allons exprimer les moments pour une va-

—

riable aléatoire {(t) = f(5() donnée qui suit un processus de Markov. Si pour un petit

—

intervalle de temps 7 la variable prend la valeur £(t 4 7) qui ne dépend que de 5(;4.,) et des
mécanismes aléatoires non corrélées entre t et t + 7, les moments d’ordre 1 et 2 relatifs au
passage de I’état lagrangien 5, en ¢, a I'état lagrangien 5,4, en ¢ + 7 sont :

My(S),t,7) = < (&G +7) = 8i)lg)=s,, > (2.28)

My(8y,t.7) = < (&t+71)— 5i)|5(t)=§(t) (&t+71)— Sj)|€(t)=§(t) > . (2.29)

On peut faire un développement limité pour les moments au voisinage de 7 :

oM,
or

Mn(g(t), t, 7') = Mn(g(t), t, O) +T7 + 0(7'2). (230)
—_——

0

On défini donc, les tenseurs D;(5(;),t) et D;;(5u),t) comme :
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o 8]\41(6’7:5 1, T)
Di(54),t) = + , (2.31)
7=0
5 8M2(§t y t, T)
D;;(5wp),t) = —8(7') (2.32)
7=0

—

Les équations lagrangiennes couplées des variables aléatoires £(t) = f(5()) qui suivent
un processus de Markov peuvent s’exprimer par :

d¢; . 5,
d_ft = hi(5(0), 1) + i (510), )y (1), (2.33)

< it )n; (t") >= 6;;6(t" —t").

On trouve les tenseurs D;(5(;),t) et D;;(5(),t) (Annexe A) pour que la fonction de pro-
babilité P(5;),t) satisfasse I'équation de Fokker-Planck :

Dz(g(t)v t) - hl(g(t)a t)a
(2.34)

Dij(g(t)vt) = gik(g(t),t)gjk(g(t),t).

Si 'on revient au modéle de Langevin classique (2.17), on déduit que :

hi($w.t) = —7&-

2.3 Modéle stochastique lagrangien

Dans le chapitre précédent, il a été développé une approche LES pour simuler les écoule-
ments a grand nombre de Reynolds. Les grandes échelles du champ de vitesse sont résolues
et on a pris en compte les effets des petites échelles avec un modéle de sous-maille. Dans ce
chapitre on a vu qu’il est nécessaire de suivre 1’évolution des particules fluides pour simuler
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des phénomeénes de diffusion et de réactions chimiques d’espéces variées. L’évolution de
ces particules fluides est bien évidement liée au champ grandes échelles mais aussi dans
la maille de calcul, a I’évolution des petites échelles non résolues par LES. Les modéles
stochastiques permettront de simuler cette évolution au sein d’une maille avec des outils
statistiques afin de connaitre les trajectoires des particules et de modeler les phénoménes
de mélange, de diffusion et de réaction chimique.

Pour modeler le mouvement d’une particule fluide & I'intérieur d’une maille de calcul,
Vinkovic et al (2005a) utilisent un modeéle de Langevin tridimensionnel ou I’équation de
transport de la vitesse lagrangienne est obtenue comme somme d’un terme déterministe
qui prend en compte les effets d’accélération et la valeur de la vitesse au pas de temps
précédent et un terme aléatoire propre du mouvement brownien.

Les coeflicients de ces termes sont trouvés a partir des proprietés statistiques de la fonction
de densité de probabilité locale P, associée au sein d’une maille. En intégrant 1’équation
de transport de cette fonction, on obtient I’évolution des moments statistiques de la vitesse
lagrangienne selon la procédure proposée par Van Dop et al (1985).

En supposant que ces moments sont égaux a ceux calculés avec LES, on peut trouver les
coefficients cherchés.

Une autre méthode fait appel a la Fonction de densité filtrée (FDF) qui a été propo-
sée par Gao & O’Brien (1993) et approfondie par Coruccr et al (1998) pour obtenir une
description des phénoménes transitoires produits & 1’échelle de sous-maille dans une LES.
Ces auteurs ont développé I'équation de transport de la FDF & densité constante pour les
flux réactif. JABERI et al (1999) se sont intéressés au régime de la flamme réactive avec
espeéces non pré-mélangées en utilisant ’approche LES. Pour cela, ils ont ajouté les effets
de la variabilité de la densité de masse ou Fonction de dénsité filtrée pondérée par la masse
(FMDF).

L’approche FDF tient compte des phénomeénes aux échelles de sous-maille décrits avec
la méthode lagrangienne et a été validée par Cua & TrouiLLET (2003) avec des résultats
de Simulations Numériques Directes (DNS) (Boersma (1999)). Gicquer & Grvi (2002) ont
montré 'utilisation de la FDF au champ de vitesse de sous-maille fonction de densité fil-
trée du champs de vitesse (VFDF). Ils montrent que cette procédure est bien adaptée en
comparant les deux premiers moments de la VFDF avec celles obtenues par la solution
eulérienne de I’équation de transport du champ de vitesse. Ces résultats ont été validés

avec les calculs par DNS tridimensionnelles de couches de mélange réalisées par VERMAN et
al (1997).

Nous allons décrire cette méthode pour trouver les coeflicients de I’équation stochastique
de transport des particules a 'intérieur d’une maille. En suite, nous allons appliquer cette
méthode au champ de vitesse pour pouvoir décrire les trajectoires des particules fluides et
appliquer les modeéles de mélange et réaction chimique.
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2.3.1 Fonction de densité filtrée du champ de vitesse (VFDF)

Gicquer & Givi (2002) ont défini la fonction de densité filtrée du champ de vitesse
VFDF (P.) comme :

+oo

Pl &y 1) = / ofd, U(T )G(& — F )T, (2.35)

—0oQo

ol Z(,,) est le vecteur position du centre de la maille (m), & est la position rélative d’un
point a 'intérieur de cette maille par rapport a la position de son centre et ¢ est une valeur
particuliére de la vitesse u(Z,t).

On remarque que la fonction de densité filtrée du champ de vitesse est bien dépendante
de la position de la maille (m) puisque I'intégrale (2.35) est une opération de convolution.

o[V, u(Z,t)] est la densité de probabilité de “grains fins” (ddPGF), Pore (1985).

o[t @(7,1)] =3[ — (7, 1)) = [ 6lvi — wi(@ 1)), (2.36)

=1

ou 0 est la fonction de Dirac et comme ¥ est une valeur particuliére du champ de vitesse,
o[V, u(Z, t)] répresente une fonction de probabilité conditionnée.

L’équation (2.35) est le filtrage spatial de la ddPGF.

Avec la condition G(Z) = G(—Z) et G(Z) > 0 :

+o0
/ (X)"G(z)dx existe Vm > 0.

—00

P a toutes les propriétés d'une fonction de densité de probabilité.

On peut définir ainsi la valeur conditionnée filtrée d’une fonction de vitesse variable
comme par exemple la dérivée temporelle locale :

8Ui

5 (Lt) = Q1) (2.37)
Q@@ ) =" = (Q)7,
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ou (Q\U)EB est la valeur filtrée de la fonction () conditionnée par une valeur particuliére o/
du champ de vitesse.

2.3.2 L’équation de transport de la VFDF

On va considérer la dérivée temporelle de I'équation (2.35) :

87)[: =, = _ e a — = = = = =
TG ) = [ e ) 6 - aa
0 Dol @(@ )] du(@ ),
= /_oo 90, Y G(@ — 7)dx. (2.39)

(a)

Le terme signalé (a) peut étre résumé en :

dolt, a(@,1)]  9S[¢ — a(#,1)
dolv, u(a’, 1)]

i £ 0, sid@t) =7

On peut remplacer la dérivée par rapport a u; par la dérivée par rapport a v; :

Ol u(@,t)] _ _ Oolt, (&, )]
8ui B 8Ui ’
ce qui donne (2.39) :
37)£ - - +oo aui — 8@[77, U(f’,t)] . o
W(v,x(m),t) = —/Oo ot (:E,t)ﬁ—vi(;(x — Z)d7,
0 +o0 8“@ — e " o
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Si I’on utilise I'équation (2.38) avec (2.37), on obtient :

qu’on compare avec (2.40) :

P, 0 (o
i) t) = oy, [( o (Bt

5]
U) PL(U; f('m)a t)] . (241)

On va maintenant substituer I’équation de conservation de la quantité de mouvement
(1.35) au sein de I’équation (2.41) :

6&(5@' H - — 0 B Ou;uy
ot~y v, Oz

(&) 1 /
ﬁ) + (¢:Bl)° — ( o

o
)+ 2649, (u|)®
oz, v) + 26,825 (ug|V)

Vk

17) ] Pr(v; H(m),t)} . (2.42)

La dérivée convective de la quantitée de mouvement peut étre exprimée selon :

o(755,)
92 ks
* ( 8$k

5] +00 )
ﬁ) 7>,c<ﬁ;f<m>,t>] -2 [ / 8;‘;“’“gw<f',t>]<;<f'—f)df'],
1 k

+00 .
_ / 8‘2 (ag;“k Q[U,ﬁ(f’,t)]) G(# — 7)dz,
—00 i k
o [t
— o | menaE )G - Dz,
k J—o00
9 o
— o (ur|V)” Pr (Vs Zmy, 1)
9

= —— [Uk'P/;(U; f(m),t)} . (2.43)
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De plus, on va utiliser les décompositions suivantes :

(v Pe = uiPe + [ox — uf] Pe,

(9:B|7)° P = g:B"Pc + [(9:B|9)° — g:B] Py
Lo i A P
,a_ Eﬁc_z U 637_1 L

U) Pr 1%]9—7)5 + =

0(vSy) | -
( 8xkk v al'k Pe.

® ~Qa \D
17) Pr 248(%1,7:) Pr+

\

L’équation de transport VEDV devient :

0P LOP. O . P,
B = Wam, o P —eBT 50

19p/® OP; OuiPr) . D(SL)E OP,

— 2€iijjk7 - v—
5]
op'®
U> - 8£EZ ] Pﬁ}

,gé’xi ov; ov; Ox,  Ov;

ai{[(gz-BW) — 9B Pet+ 5 ; { [(gi

Eals :

-t

(2.44)

L’équation (2.45) est une équation exacte de transport de VEDF et elle est similaire a

I'équation trouvée par GicQuer & Givi (2002).

Le premier et le deuxiéme termes du membre de droite représentent respectivement la
convection des grandes échelles et de sous-maille de la VFDF dans ’espace physique et ils

sont fermés.

Le troisiéme, quatriéme, cinquiéme et sixsiéme termes représentent la gravité, la convec-
tion de la vitesse due au gradient de pression, la force de Coriolis et la convection de la
vitesse due a la diffusion moléculaire, tous dans I’espace physique et ils sont aussi fermés.
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Les trois derniers termes ne sont pas fermés et ils contiennent les effets convectifs en
sous-maille de la gravité, des gradients de la pression et de la diffusion moléculaire. L’effet
du terme de Coriolis de sous-maille est négligé par rapport aux autres termes.

2.3.3 Fermeture de ’équation de transport de la VFDF

On peut fermer les trois derniers termes de I’équation de transport VFDF en utilisant
le modéle de Langevin Généralisé (Haworra & Pope (1986), Pore (1994)).

La fermeture de ’équation de transport de la VFDF peut s’écrire comme :

P,  LOP. O . e 0P
T T an,  aw TP ma BTy
10p"® 0P, 8(u?lpg) 8(1? qu)EB 0P,
e o T T2 o,
o S 1 82735

Dans la suite, on va expliquer comme I'expression du tenseur G;; va étre liée au systéme
d’équations lagrangien proposé pour la fermeture au sein d’un maille de calcul (m) :

— Soit )A(i(m,t) la position d’une particule dans le repére du domaine de calcul, ;@)
la position du centre de la maille (m) ou est placée la particule et :fc;(t) la position
relative de cette particule par rapport au centre de la maille (m) :

~

— De méme, la vitesse de cette particule dans le repére du domaine de calcul Ui(m,t) est :

A

Uitmyt) = sty + Uie)» (2.48)

&3]
(mvt)

maille (m) et @, est la fluctuation lagrangienne autour de uf?m p au sein de la maille

(m).

ol u est la vitesse eulérienne grandes échelles au temps (t) correspondant a la

La figure 2.1 montre un schéma de cette décomposition.
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—— > vecteur vitesse

— > vecteur position

F1G. 2.1 — Position d’une particule fluide (P) au sein d’une maille de calcul (m) de centre (C).

On prendra le systéeme Markovien (2.33) au sein de la maille (m) :

—

d&(m,t) = hi(Sm,e), 1)dt + gij(5(m,p), t)n;dt,

<ni(t")n;(t") >= 6;;0(t" — "),

et le systéme lagrangien suivant avec 5(,, ;) = {a%;(t), Ui(m,t)} :

A}, = Uyt
(2.49)
dUi(m,t) - hi(Ui(m,t)v t)dt + gij(Ui(m,t)7 t)773 (t)dt

— Il sera associé a I’équation de Fokker-Planck (2.27) appliquée au sein de la maille (m).
Si 'on prend en compte les équivalences (2.34) pour les tenseurs D; et D;; associés
aux systéme (2.33) et (2.49), on peut écrire :
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( Dy(z 1(t)at) = }Ei(i"g(t)’t)’
D( rL(t)at) = Ui(m,t)7
Dyf(@yt) = 0,
(2.50)
Di(Ui(m,t),ﬂ = hi(Ui(m,t)>t>a
| DiiUima:t) = gikUigmy D gin Uiy, -

— Ces équivalences permettent d’écrire 'équation de Fokker-Planck (2.27) sous la forme :

OP; . o . o .

ot ( Uz (m,t)s ) - _a—mZ[UZ(m,t)Pﬁ] - 81% [hz(Uz(m,t)PE]
1 0?2 R
+ §M[QZk(UL(m 095k (Uitman Pr]- (2.51)

— En comparant celle-ci avec I’équation de transport de la VFDF (2.46) on trouve les
équivalences suivantes :

( i:;(t) = Xi(m,t) — Tj(m), m est la méme maille pour X; et xi,

Uitm,t) = Vitm,t) = Us(m.py T Witm,t) = Uyl py);
1 8 /D 8(75«(1 )@ (2‘52)
~ S
hi(Uigmy) 1) = g:B® — ﬁ@in + 2655, 0uy + QTZ: +Gij(v; —uy),

A~

L 9ij (Uitm): t) = VCoe 04,

ou hi(Ui(m,t),t) est le terme déterministe dans 1’équation stochastique du systeme
lagrangien (2.49). Il est composé de cing termes. Les quatre premiers sont résolus par

la LES avec (1.50) et (1.55) :
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1 op'® O(vS4.)® oud  Ouful) IRy
iB€B = 9 i 0. &) 27zk — % ) )
9B = S, TR T ot oz, | 0z,
- — 2.

et le dernier terme G;; reste a déterminer.

— Le systéme d’équations lagrangien qui décrit le mouvement des particules fluides dans
I’écoulement est exprimé par :

Le modéle du tenseur §;; en turbulence homogéne isotrope non-stationnaire de
sous-maille

Haworra & Pope (1986) proposent un modeéle complet pour le terme G;; en tenant
compte des effets d’anisotropie, d’inhomogénéité et de non stationnaritée de la turbulence
pour un écoulement traité avec une décomposition de Reynolds. GicQuer & Givi (2002)
utilisent l'expression du premier terme de 'équation (2.26) pour le calcul du tenseur G;;
dans le cas d'une approche LES en turbulence isotrope et homogéne non-stationnaire :

€ 1 3
Qij — _ﬁ (5 + ZCO) (5@‘, (255)

ot E° est Pénergie cinétique turbulente de sous-maille et & est son taux de dissipation
d’énergie.

( N A
QX i) = Ut + (Ui(m,t) . uf?m’t)> dt,
—— ~— _
LES Modeéle stoch.
2 du?m aRL m A~ -
dUi(m,t) = %dt + %dt + |:ng (Uj(mﬂg) — uﬁm,t))] dt + V 006 (Sijﬁj(t)dt
. Modele SGS Modéle stoch.
\ LES

(2.54)
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Le modéle du tenseur G;; en turbulence inhomogéne isotrope non-stationnaire
de sous-maille

Dans le cas de I'inhomogénéité de la turbulence de sous-maille, on doit prendre le terme
entre parenthése de I'équation (2.24) pour le tenseur G;; et le modele de fermeture 1.5 de

, . . . . e . ©
I’équation de I’énergie cinétique turbulente de sous-maille % :

1 dE® 3Cpe 3 (1dE® Coe
= _c = - - 2.
9u (2E@ dt 4 E9) % = 357 (3 dt 2 )5” (2:56)

Il manque alors I'équation de transport de I’énergie cinétique turbulente résiduelle.
Cette équation est résolue dans le code ARPS comme une alternative parmi les modéles
de sous-maille proposés. Dans le chapitre précédent, on I'a exprimée sous la forme de la
décomposition du champ de vitesse eulérienne en grandes et petites échelles (1.107). Dans
ce cas, on a besoin de la dérivée totale de I’énergie cinétique turbulente sans pondérer par
la densité moyenne p :

dE@ o) 8u@ 0 p/ @ ue @
©,,0 ? S 7 S}
— = —(uu —— — |u E+ — — 0i3—B —c (257
dt () Ory,  Oxp | F D 99875 N (2.57)
N N ~ Dissipation
Production Dif fusion Gravit

avec les fermetures (1.108), (1.109), (1.110) et (1.115).

Le modéle du tenseur G;; en turbulence inhomogéne, anisotrope et non-stationnaire
de sous-maille

On va prendre en compte les effets de I'anisotropie de la turbulence a I’échelle de
sous-maille pour tenir compte de la contrainte qu’exerce la paroi dans la direction perpen-
diculaire.

Haworrna & Pore (1986) ont considéré pour le modéle complet du tenseur G;; les prin-

cipes d’invariance, de consistence dimentionnelle et d’indépendence du systéme de coor-
données. Ils les expriment comme une fonctionnelle générale sous la forme :

____au
gij = <ukula 8—:1:?5) )



2.3 Modéle stochastique lagrangien 101

ou la dépendance de U; n’est pas conforme au principe d’invariance Galilénne.

La forme générale de cette fonctionnelle est proposée sous une dépendance linéaire de
ces grandeurs :

€ € ouU,
Gij = a1 E(Sij + o Ebij + Hijkla_;-

Dans le cas d'une décomposition en grandes et petites échelles, la dernier équation peut
[P
s’écrire :

oU?

€
e 9.8
Oz,

E©

1 3
alz—(§+100>,

est 'expression (2.55), c’est a dire, le terme qui traduit V'effet d’isotropie en turbulence
homogéne.

9

6@' + Qo o

Gij = a1 bij + Hijk

ou

Le deuxiéme terme (2.58) représente les effets d’anisotropie et il est lié au déviateur du
tenseur de Reynolds de sous-maille b;j :

by, = 4y
T w3
Rij 0y
by = k= (2.59)

Le troisiéme terme exprime la dépendance avec les gradients des composantes grandes
échelles du champ de vitesse.

On peut reprendre I'équation (2.56) sous sa premiére forme pour ajouter les effets de
I’anisotropie :

1 dE@ 3 g Rij 5ij 9
9i= 355 @ (100) ol o <2E9 - ?) B (2.60)
%/_/ (. J ~ /

g v~

non-stationnaireté terme isotrope terme anisotrope
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Le tenseur R;; est obtenu & partir du modéle de viscosité turbulente (1.57) (déviateur)
plus sa partie isotrope :

o, 2 . 2
Rij = Ri; + §E95ij = —2k,, S} + gE@(Sij (2.61)



Chapitre 3

METHODES NUMERIQUES

3.1 Introduction

Dans ce chapitre on va faire une description plus détaillée des caractéristiques et per-
formances du code ARPS Advanced Regional Prediction System développé par le Center of
Analysis and Predictions Storm (CAPS) de I'Université de Oklahoma U.S. que nous avons
utilisé pour la simulation des grands échelles atmosphériques et que nous avons modifié. En
particulier nous avons apporté la modélisation sous-maille stochastique pour le transporte
scalaire, le modele de Smagorinsky dynamique pour la fermeture du tenseur Reynolds de
sous-maille et le forcage du champ de vitesse en conditions d’entrée pour pouvoir simuler
des écoulements en conditions dynamiques établis.

3.2 Les principales caractéristiques du code ARPS

On utilisera le code ARPS pour la simulation des grands échelles. Ce code a été déve-
loppé pour CAPS pour des applications météorologiques de méso-échelles atmosphériques.
ARPS est un code non-hydrostatique, compressible et les équations sont appliquées sur
une maille de type Arakawa C-grid en utilisant un systéme de coordonnées qui suit les
ondulations du terrain.

3.2.1 Schéma numérique

Le modéle atmosphérique qui a été décrit dans le premier chapitre tient compte de la
compressibilité du flux. La présence d’ondes acoustiques due a la variation de la densité,
limite le pas de temps pour un schéma de résolution de type explicite. ARPS intégre
I’équation d’onde acoustique sur petits pas de temps et les autres variables sur un grand
pas de temps pour rendre plus efficace la résolution numérique du modéle. Le schéma
numérique utilisé pour obtenir la solution des équations différentielles discreticées avec le
grand pas de temps est du 4éme ordre centré de type explicite tandis que celui utilisé pour
les équations de la pression et de la vitesse vertical est de type Crank-Nicolson de fagon
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que 'on puisse choisir la taille verticale du maillage sans tenir compte de la valeur imposée
au petit pas de temps.

3.2.2 Modéles

La turbulence peut étre résolue par un modéle de sous-maille 1,5 TKE ou un modéle
Smagorinsky Standard. ARPS prend aussi en compte des modéles qui permettent de simu-
ler les processus microphysiques de nuages, de la convection, des transferts radiatifs, des
changements de phases et des modeéles de simulation des interactions entre les éléments
de la surface du terrain et la couche limite atmosphérique comme la végétation, différents
types de sol, la mer.

Sont simulés les processus de transfert radiatif et les transferts turbulents de chaleur et
de vapeur d’eau entre la canopée et la couche limite extérieure. Le flux de ’eau provenant
des végétaux est gouverné par les différences entre I’eau potentiellement évaporable du sol et
de 'air. La résistance a I’évaporation et la transpiration des plantes est fonction de I'indice
d’aire foliaire et I’eau potentielle de la feuille. Un schéma de calcul de 1’évapotranspiration
potentielle est disponible & I'aide des données météorologiques comme la vitesse de vents,
la température, 'humidité de Dair et de la surface du sol, les flux radiatifs et de l'intensité
de la précipitation. On peut calculer ainsi les flux turbulents de chaleur sensible et latente,
les flux de chaleur dans la zone proche au sol et ’équilibre radiatif.

3.2.3 Conditions aux limites

Les équations qui sont résolues dans ARPS ont été détaillées dans le Chapitre 1 de
ce rapport. Le code est doté de cinq différents types de conditions aux limites latérales :
Parois rigides (ou miroirs), périodiques, flux latéral nul (condition de Neumann), convec-
tion avec une fonction d’amortissement des ondes acoustiques et une option qui permet a
I'utilisateur du code de les spécifier a partir d’un fichier de données.

Trois types de conditions aux limites sont possibles pour les limites inférieures et supé-
rieures du domaine : rigide, périodique et Neumann. La réflexion qui se produit quand on
utilise la condition rigide a la limite supérieure du domaine peut étre supprimée avec un
amortisseur d’ondes de type Rayleigh.

3.2.4 Conditions initiales

Pour les conditions initiales, ARPS propose, soit de prendre les valeurs a 'instant ini-
tial de calcul depuis un fichier des données tridimensionnelles apportées par 1'utilisateur,
soit & I'aide d’un profil vertical des grandeurs dont les valeurs sont prises horizontalement
homogénes dans tout le domaine de calcul.
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Dans le deuxiéme cas, on peut initialiser le calcul avec des profils verticaux obtenus &
partir des mesures réalisées par radiosonde (instrument de mesure des données météorolo-
giques emporté dans I’atmosphére par ballon et équipé d’un systéme de radio transmission)
ou selon différents choix des profils analytiques suivants :

Atmosphére isentropique :

Pour une atmosphére isentropique avec une température potentielle constante 6y, les
variables d’état de base peuvent étre exprimées comme fonction de la hauteur en
utilisant la relation hydrostatique :

) _
OpQO%—IZ] =9,
_ Cp
p = po(1I) T, (3.1
_ _p
|7 Rafol1

Les grandeurs de I'état de base pour les relations de mélange de la vapeur d’eau sont
prises égaux a zéro.

— Atmosphére isothermique :
Pour une atmosphére isothermique avec une température constante 1j, les formula-
tions des autres grandeurs de 1’état de base sont :

el )
b = DPo€ FaTo )
_ Bd
"=
P (3.2)
0 =1Ty/11,
- _ _ P
L7 T (R

Ici encore les grandeurs de 'état de base pour les relations de mélange de la vapeur
d’eau sont nulles.



106

METHODES NUMERIQUES

— Atmosphére avec une constante de stabilité thermique :

On peut choisir de prendre un degré de stabilité thermique constante N :

{ 22
0 = 90€< 9 >,
omn _ __g_
0z C,0°
(3.3)
_ %
25 :pO(H)Rdv
- _ _p
\ p Rd@oH

Comme dans les deux cas précedents, les relations de mélange de la vapeur d’eau
sont nulles.

Sondage analytique d’humidité thermodynamique :
On peut considérer une atmosphére humide standard (Weisman & Kremp (1982)) si
on ne dispose pas de mesures par radiosonde.

On consideére ici la hauteur de la tropopause z;, = 12000 m, les températures a ce
niveau 0, = 213°K et T,, = 343°K, la température potentielle au niveau du sol
0y = 300°K. La relation de mélange de la vapeur d’eau au dessous de 1200 m est
prise en compte. Elle est constante et égale a ¢, = 0,015 kg/kg.

Les relations de température potentielle 6 et d’humidité relative RH de I’état de base
sont :

¢ 5/4
0 =0+ —00)(£) . 2<z
0_ - Gtreﬁ(z_zw)a z > Ztry
(3.4)
_ 5/4
RH =1- % <ZL”) ’ Z S Ztr
RH =0,25, zZ > Zy,
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Les profils de vitesse peuvent étre introduits comme conditions initiales dans le code
ARPS a partir d’une fonction analytique. Ces profils seront considérés comme des valeurs
de I'é¢tat de base.

Les fluctuations autour des valeurs moyennes sont générées par différentes techniques :
Un réchauffement situé a un endroit précis ou la simple radiation solaire selon I’angle d’in-
clinaison des rayons par apport a la surface du sol.

3.2.5 Le maillage de calcul et le systéme de coordonnées

Les coordonnées du systeme d’équations sont curvilignes dans 1’espace physique pour
tenir compte des élévations du terrain. Ce systéme permet de suivre les imperfections du
sol sauf quand la pente est infinie (parois verticales). Le code utilise un transformation
de coordonnées entre 'espace physique (£,7,() et I'espace de calcul numérique (x,y, 2)
pour résoudre les équations dans un maillage rectangulaire régulier. ARPS a la possibilité
d’utiliser un maillage plus raffiné prés du sol pour augmenter la précision du calcul dans
I'interface air-sol ot les phénomeénes de flux de chaleur, de la quantité de mouvement, de la
vapeur d’eau et des changements de phase sont trés actifs et ont besoin de plus de précision.

On peut choisir entre deux types de fonctions analytiques de contraction du maillage :
cubique et tangente hyperbolique. La plus petite taille de la boite qui est placée pres du
sol ne conditionne pas le pas de temps de calcul puisque ARPS résout la composante ver-
ticale de la vitesse de fagon implicite. Pour plus de détails sur ces caractéristiques voire
THOMPSON et al. (1985), SHARMAN et al. (1988) ou le manuel du code ARPS.

La maille de calcul numérique

Le code ARPS résout numériquement les équations décrites dans le premier chapitre en
utilisant la méthode de différences finies centrées sur une maille rectangulaire. Les variables
de calcul sont placées sur une maille de type Arakawa C-grid (Figure 3.1) :

— Les scalaires et les tenseurs d’indices répétés sont placés au centre de la maille.

— Les coordonnées spatiales, les trois composantes du champ de vitesse et les grandeurs
du flux turbulent pour les scalaires sont placés au centre des faces correspondantes.

— Les Jacobiens de transformations de coordonnées et les tenseurs des contraintes tur-
bulentes d’indices croisés sont placés sur 'intersection des faces correspondantes a
leurs coordonnées spatiales qu’ils doivent représenter.

La Figure 3.1 montre la position des grandeurs par rapport a la boite de calcul.
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F1G. 3.1 — Position des grandeurs de calcul sur une maille de type Arakawa C-grid.

Le systéme de coordonnées

Les équations de la mécanique des fluides sont écrites en coordonnées curvilignes (&, 7, ()
pour tenir compte des élévations du terrain par rapport a une surface plane de référence.
La coordonnée z est la seule a varier selon la topographie.

§ =,
n=y (3.5)
C = C('rvyv Z),

On peut définir 'espace physique avec le repére (&, 7,() et I'espace de calcul (z,y, 2).
Les données des conditions initiales et des conditions aux limites sont transformées de-
puis ’espace physique vers ’espace de calcul pour résoudre numériquement les équations
dans un maillage régulier de repére Cartésien. Cela implique que la déformation dans la
région physique va étre transposée sur un espace régulier. Il existe donc une transforma-
tion conforme entre les deux espaces. L’espace Cartésien est orthogonal sur tout point. Les
vecteurs de la base restent de méme longueur et paralléles aux axes du repére d’un point
a l'autre du maillage. Dans ’espace curviligne par contre, les vecteurs de base changent de
direction (Figure 3.2).



3.2 Les principales caractéristiques du code ARPS 109
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FiG. 3.2 — Maillage physique et maillage de calcul.

Cependant, la position d’un point dans ’espace est indépendante du repére utilisé pour
la représenter. On doit étre capable de passer d’un systéme de coordonnées a I'autre avec
des équations de transformation.

Dans le repére Cartésien, on va définir un vecteur selon ses composantes dans les trois
directions orthogonales :

ﬁ:u§+v§'—|—wl%,

ou (A) indique qu’il s’agit d'un vecteur de magnitude unitaire et [i,j, l;:] est la base Carté-
sienne. Ce méme vecteur peut étre défini dans la base curviligne par :

. oF L oF  LoF
U=U 7= +V — tWw =

9 In o¢’

or or or
9E® an> ¢

la1, @3] dans la Figure 3.2) et pour tant, servent de vecteurs de base dans le systéme cur-
viligne. Ils ne sont pas normalisés car ils changent de direction d’un point a 'autre de
I'espace. Les composantes (u®, v°, w®) s’appellent contravariantes du vecteur 4.

ol les vecteurs [ } = [a1, ao, G3] sont tangentes aux lignes du maillage (on montre

THOMPSON et al. (1985) et SHARMAN ef al. (1988) montrent que 1'on peut exprimer les
composantes de la vitesse (u, v, w) dans le systéme Cartésien (z, y, z) en fonction des contra-
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variantes de vitesse (u¢, v¢, w®) dans le systéme curviligne (£,7, () :

i=S"(a5.4) & = u‘dr + v s + Wi, (3.6)

3
1

(2

ou a; est le vecteur orthonormé tangent aux coordonnées curvilignes (£,7,() :

En appliquant (3.7) dans (3.6) on trouve les composantes du champ de vitesse (u, v, w)
dans le repére Cartésien exprimé en fonction des contravariantes (u¢, v¢, w¢) dans le repére
curviligne :

i c@ 68_-73 C@
Y U OE + v 877 + w ac
3
U= (GGu)a;= | v | = ucg% + ch% + wcg% (3.8)
i=1
Les contravariantes de vitesse @ sont :
[ ue =a5.u = %u+%v+%w,
V¢ = a5 = %u + g—z + %w, (3.9)
we = a5.u = g—gu+g—gv+%w,
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ou a$ est le vecteur orthonormé perpendiculaire aux coordonnées curvilignes (£,7,() :
(a5 = gai+ G+ Gk = e (i + Tz + T2k
a={ a5 = g+ ghi+glk=Jo (i i v agk). (3.10)
| @ = %H%}Jrg%l%: % (Jg’;%Jer j+J§,jf/<:)

On a utilisé les Jacobiens de transformation des coordonnées pour le calcul de af afin
de rendre indépendants les coordonnées curvilignes (£, 7, (). Ils sont définis par :

vz —
oo =

FT] FC

Si VG est le déterminant des Jacobiens de la matrice de transformation du repére (&,n,¢)

vers le repére (z,y, z) alors :

O, y.z) _
a(&,n,¢)

Les contravariantes du champ de vitesse (3.9) sont finalement définies par :

c e 1
u = al.u = T
G
v¢ = as.u = %
w' = as.u = L
\ VG

Oz Oz Oz

9 On oC

dy Ody Oy

%o ¢ (3.12)
0z 0z 0z

JE o oc

(uJ]C +uJiE+ wJ;“"é’) ,

(wlE +vJE +wi) (3.13)

(ng; +vJEy + ngé’) )
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Avec le choix de transformation des coordonnées (3.5), les Jacobiens dans 1'expres-
sion (3.10) et le déterminant de la matrice de transformation inverse prennent les valeurs
particuliéres suivantes :

ﬁ:-ﬁ§< %%+ ®4—%%
& — ag;%( M+-%3+0@,
be — L Oz; 0z i
% = g (-8 -5+ )
(3.14)
1 0 0
VG = 0 1 0
0z 0z 0z
0o¢ on 0OC
Dans ce cas, les Jacobiens non nuls sont écris avec la notation suivante :
A= (=-5)
h= g (--%). (3.15)
= ZT — &)
L J3 — JCf < + C P
VG = |3,
de méme, les covariantes de la vitesse (3.13) sont écrits sous la forme :
[ ut = \/Lang,
~AC c — L J
a;.u=q V= \/77) 3 (3.16)
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Raffinement vertical du maillage

Dans la Figure 3.2 on peut voire les deux effets sur le maillage de calcul, l'effet de

contraction verticale prés du sol et le suivi de la topographie du terrain. Pour obtenir cette
contraction verticale, on applique une fonction de variation de taille selon la hauteur sur
le terrain. Deux choix sont disponibles dans le code. L’un utilise une fonction cubique de
transformation, 'autre fait appel a la fonction tangente hyperbolique.

D1:

DQ:

Ainsi, la verticale du domaine est composée de trois sous-domaines :

Une zone proche a la paroi ou la taille verticale des mailles est la méme et égale a
une valeur minimale Az,,;,.

La zone au dessus de D; ou on applique la fonction de variation de taille verticale du
maillage.

: La derniére zone est placée généralement au dessus de I'épaisseur de la couche limite
0. Elle sert a amortir les ondes de Rayleigh produites par la condition a la limite
supérieure du domaine. Sa taille est prise généralement D3 = %5 et est suffisante
pour obtenir I'atténuation de ces ondes (XUE et al, (1995)). Les tailles verticales des
mailles comprises dans cette zone sont tous égales & une valeur maximale préétablie
AZmaa-

La Figure (3.3) montre agencement vertical du domaine.

On peut déduire les relations suivantes :

DT = D1 + D2 + D3 = (nz — 3)Azm, (317)

Dy D, Ds
ny + no + ng Azmm + AZQ + Azmam nz 3, (3 8)

ou :

Dy est la hauteur totale du domaine de calcul.

nz est le nombre total des mailles dans la direction verticale.

Az, est la taille verticale moyenne des mailles dans le domaine total Dy.

Azy est la taille verticale moyenne des mailles qui se trouvent dans le sous-domaine Ds.

ni, N, N3 sont les nombres des mailles qui composent les sous-domaines Dy, Dy et Ds

respectivement.
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s 4 __'2 ﬂzz'ﬂzmin_ Dy
f |
1&
D,
i
Dy
¢ = Az
—i

Fic. 3.3 — Agencement vertical du maillage de calcul.

On peut vérifier que la taille moyenne des mailles placées dans le sous-domaine Ds est
conditionnée par les tailles des mailles fixées dans les deux autres sous-domaines :

AZQ - AZ:min + (Azmaw - Azmzn) /23
Azpar = 2029 — AZpin. (3.19)
La fonction de contraction du maillage est appliquée entre Az, et Az,... Cette

fonction peut étre de type cubique ou tangente hyperbolique. Dans la deuxiéme alternative,
un parameétre supplémentaire est a régler pour que le rithme de variation des tailles soit
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plus ou moins rapide dans les extrémitées du sous-domaine D,. Par plus de détails voire
XuE et al. 1995).

3.2.6 Les équations de Navier-Stokes en coordonnées curvilignes

Dans cette section, nous allons présenter les principales équations développées dans le
Chapitre 1 en coordonnées curvilignes.

La déformation qui transpose I'espace physique vers l'espace régulier est exprimée par
les opérateurs contraviariants des variables dans le repére curviligne. Cependant, les gran-
deurs a transporter doivent étre exprimées dans le repéere régulier pour assurer les proprie-
tées conservatives des équations.

Ainsi, dans le repére curviligne, le gradient s’exprime par :

1 <0

Vo= —= 9% (\/@&fqb). (3.20)

Q

2

Pour notre choix de transformation (3.5), le vecteur contravariant orthonormé a ap-
pliqué au scalaire ¢ en tenant compte de (3.14) et (3.15) est :

i = %Jmi,

= { 50 = %Jz@ﬁ} (3.21)

56 = —= (61 + Jo0j + 0F)

ce qui donne pour 'expression du gradient (3.20) :

1 AJzp 019\~ (0J3p O\ .  0¢-
Vo o (G4 )i (B0 220 5 220 3.22)

L’expression hydrostatique (1.2) en coordonnées curvilignes est déterminée en appli-
cant :
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o0 0poE _opom _ opac
0z 060z Ondz 0C0z

% = —pPg,

sachant que z = f(&,7,().

Pour la transformation (3.5) on a :

Jx Ox
IS DR U TR D U el B
62’ \/@ e \/@ 8y 8y G 1 0 ’
dn ac
Jdx Ox
I S T I O
0z VG VG oy oy Gloo|
ac ot
or Oz
U B B LR S B A N
0 VG VG| oy ay| VG| (| VO
0§ I
o _ —VGpyg. (3.23)
¢

La divergence de la vitesse en coordonnées curvilignes est obtenue de la fagon suivante :

L1 &0 .
V.= N ; B, (\/Eai.u) : (3.24)

ou af.u sont les contravariantes du champ de vitesse (3.16). Pour la tranformation des
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coordonnées choisie (3.5), la divergence du champ de vitesse devient :

1 [o(Vaw) o(Var) o (Vaw)

VIE= e T e T |

(3.25)
- 1 0 (J3U) 0 (JgU) 0 (Jlu + Jov + U}):|
Vi \/@{ T o '

L’équation de transport pour un scalaire ¢ est écrite :

06 L
E + V(U(Z5) =3S.

Dans un repére curviligne, elle doit étre exprimée en fonction des contravariantes du
champs de vitesse (SHARMAN et al. (1988)). Selon (3.24) et (3.25) cela rendre :

0WVGe) | dVGug) | AWGv9) | 0(VCuw'd) o =

ot € an aC (3:26)

ou S représente le terme source ou puit et nous supposons qu’il n’existe pas des réactions
chimiques.

D’aprés (3.26), 'équation de conservation de la masse (1.8) avec I’hypothése anélastique
devient :

o(VGu®) N (v Gv°) N (v Gue)
aE on a¢

ol on a noté pu = u.
Pour I'équation de conservation de la quantité de mouvement, on va prendre I'expres-

sion donnée pour les grandes échelles (1.50) et les considérations faites pour les tenseurs
de Leonard et Corisé (1.55). Pour le terme de convection du champ de vitesse on a :

v. (@a°) - %;& VG (ag.a¥) @] (3.27)

avec
u® = u% + 0% + wk,
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[ o \/@2~f®1ﬂ9 1o} \/@ﬁc@u@ 1o} \/@ﬁ)c@uEB i
paste) o) o)
> 1 - c® =c® c®
e N A(VGac” v® (VG v® A(VGwe" v®
V(uu)-\/a ( - ) + ( - ) + (874) . (3.28)
2] \/@ﬂc@we3 1o} \/@'Dc@u)EB 1o} \/@mc@w@
_ ( - ) - ) , o - )_

Ce qui donne pour chacune des composantes de I’équation de la quantité de mouvement
la forme suivante :

O(VGu®) [(W iu®) WG u®) | oG >]
ot o€ on ¢

_ (a(g?ép/) + 8(§Cp/)) + 20 [f;@ sin ¢ — W% cos 90} (3.29)
+ Va@b,,
@ o 8(\/@&0@0@) (\/_,Uc@v@) 6(\/@165@@@)]
ot ¢ on ¢

) <8<J3p'> L OUw)

@
— 200 si .
o ac > % sin o + VGD,, (3.30)

O(vGu®) [(f iw®) | AVGITw®) | (/G )]
ot o€ on o¢

®
+ VGpgB? — (?9_]2) + 200 cos ¢ + VGD,,. (3.31)

L’équation de transport de la température potentielle (1.53) en coordonnées curvilignes,
a laide de (3.26), s’exprime par :

O(VGpo®) _

O(VGuc” 6%) N O(VG0%) O Gu 69)
ot

o€ &
+ VGS, —VGD,. (3.32)
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Cette équation peut aussi s’appliquer de fagon générale pour un scalaire passif quel-
conque (¢).

Les derniers termes des expressions ci-dessus représentent les effets dis a la viscosité
turbulente et moléculaire de ’écoulement :

JVGD, = — VG 8R11+5R12+5R13
ox oy 0z

 oE (awsﬁ) GZN a(ﬁasﬁ)) | (339

ox oy 0z

VGD,

ox oy 0z

\ oE (a@ﬂs;?) G a(ﬁﬂss§>> | (334

@<afz21 | IRy +a7ézg>

ox oy 0z

ox oy 0z

—— a® == Qa® 517.5a®
+ ovE (0PSH) | (vS5) | 0prS) ) (335)
ox dy 0z

VGD.— - G (8R31 LR 8R33>

La partie asymétrique du tenseur 7~3ij est modeée sous la forme de 'approximation de
Boussinesq et sa trace est proportionnelle & 1’énergie cinétique turbulente de sous-maille.
Cela permet de regrouper les termes de viscosité turbulente et moléculaire :

VGD, = 2/G (% [0k + )17 | + a% [0k +9)555 | + % | + )25 D

2
+ 5x/@z)E@, (3.36)
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0
VGD, = 2VG <8_x [ﬁ(k:m + D)ng] +

2
+ g\/@ﬁEe,

VGD, = 2VG (8% [p(km + ﬂ)Sgﬂ +

2
+ g\/aﬁEe,

0

ot E° est Iénergie cinétique turbulente de sous-maille :

1
E@:§(

© + 0% + ww®)?.

o [p(km +7)S% } + 5. [ﬁ(km + )55y D

(3.37)

oot 4 9155] + 3 (ot + 91555] )

(3.38)

La divergence des tenseurs dans le repére Cartésien s’exprime dans le repére curviligne a

l'aide de (3.25) de la fagon suivante :

VvVGD,

VGD,

(3]
Les tenseurs ij

I

0

0
0

0

2
= [pln + 9 (IS + 1D+ D] + S VGPE®,

I

Sle Sl

Rl Rl

@ . P ., N ..
= 25}, sont aussi déterminés dans le repére curviligne :

== |k + 1) 5D | +
p
[f)(km + p)Jgpg?] + 2

[p(k:m + D)J3D§ﬂ + 9

0

oy [P +)5DE5

o [ﬁ(km + D)Jgpgf}

2
Bk + 9)(H DS + DY + D] + ~VGpE®,

gy [Pk 7) 1555 |

2
Pk +7) (DY) + Dy + Diy)| + SVGoE®.

(3.39)

(3.40)

(3.41)
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Do’

1

52
a
Dll

@
a
D12

@
a
DIS

(3.42)
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ou Div est la divergence dans le repére curviligne :

O(VGu®) N O(VGv?) N O(VGwe?)

Div=V.u = B¢ an ac ,
B 8(J3U®) 8(];;1)@) (‘9(J1u@ + J2U® + w®)
= 5 T T 3 : (3.43)

Le terme de mélange turbulent dans I’équation de tranport de la température poten-
tielle (3.32) en coordonnées curvilignes est :

VGD, = —vG (9 Oy O
ox oy 0z
_[8(Jshy)  O(Jshy)  O(Jihy + ok + hy)
= —{ e T oy 3 (3.44)

Les flux turbulents des scalaires sont modelés sous la forme de I'approximation de
Boussinesq comme on 1’a montré en (1.58). Pour une grandeur scalaire ¢ quelconque, les
dérivées Cartésiennes s’expriment en coordonnées curvilignes :

( a D

= —pkn T

_ I(J30%)  O(J167
_pkh\/la{ (55 )+ (5C )}’

&
hy = _pkh%a

(3.45)
_ 1 [0(J3¢%) | 0(J297)
=g | 2+ 258,

h3 :_ﬁkhaij7
_ L 007
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On est arrivé a exprimer ’équation de conservation de la quantité de mouvement dans
le repére curviligne. Le coefficient de viscosité turbulente k,, peut étre calculé avec une fer-
meture de type Smagorinsky (1.63) ou avec une fermeture d’ordre 1,5 en utilisant I’équation
de transport de I'énergie cinétique turbulente de sous-maille (1.113). Dans le code ARPS
il est proposé pour le premier cas une fermeture de type Smagorinsky Standrard avec un
coefficient constant C'y = 2, 1.

Dans I'équation de conservation de I’énergie, on utilise la température potentielle. La
résolution de I’équation de transport entraine I'estimation du coefficient de mélange tur-
bulent lié au coefficient dynamique a travers le nombre de Prandtl.

Dans la suite, on va présenter les modifications et apports introduits dans le code ARPS
pour pouvoir obtenir le coefficient de viscosité turbulente avec le modele Smagorinsky
dynamique dans le repére curviligne.

On va décrire aussi les modifications des conditions initiales et des conditions aux limites
pour pouvoir simuler des écoulements soumis & un régime de vitesse stationnaire.

3.3 Apports et modifications du code ARPS pour la Si-
mulation des Grandes Echelles

Dans cette section, on va présenter les apports que nous avons introduits dans le code
ARPS pour tenir compte des modifications nécessaires sur les conditions initiales, les condi-
tions aux limites ou les fermetures du tenseur Reynolds de sous-maille. Cela va permettre,
par exemple, de forcer a I’aide des profils de vitesse moyenne et de I’énergie cinétique tur-
bulente, les conditions initiales et les conditions aux limites afin de simuler numériquement
les écoulements générés dans les souffleries de laboratoire. Ces simulations seront néces-
saires pour permettre d’ajuster ou de confirmer les paramétres du code afin de valider son
utilisation globale avec dispersion turbulente des scalaires passifs, réactifs etc.

3.3.1 Le modéle de fermeture “Smagorinsky Dynamique”

Afin d’ameliorer la précision des résultats de la Simulation Grandes Echelles (LES), on
a ajouté la détermination dynamique de la constante de Smagorinsky dans le code ARPS.
Le développement théorique a été présenté dans le Chapitre 1 (§ 1.4.3). Dans la suite, on
va montrer la transformation du tenseur de Leonard modifié [',EJM)G et du tenseur M;; dans
le repére curviligne pour le champ de vitesse ainsi que le calcul des tenseurs Q; et A; pour
les grandeurs scalaires.
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Le tenseur de Leonard modifié en coordonnées curvilignes

Le tenseur de Leonard modifié est calculé a I’aide de (1.74). Pour I'exprimer en coordon-
nées curvilignes, il faut d’abord appliquer le filtre test (comme on I’a fait pour I’équation
(1.65)) aux équations de transport de la quantité de mouvement (3.29), (3.30), (3.31). Se-
lon (3.16), les corrélations de la vitesse pour chacune des composantes sont :

@ -
e u@ UEB u@
~ D ~

VG | ©¢ v? | = J3 | 09 v®
- ~®

c® w® we w®

Dans la derniére composante, on a utilisé (3.15) :

puisque la coordonnée verticale dans le repére Cartésien croit monotonement avec celle
dans le repére curviligne.

Chacune des composantes du tenseur de Leonard s’exprime de la fagon suivante :
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(L00" = ()T — (J5@®)TuT — 1LY,
LH = (J50%u®)T — (J55%) TulT,
Egjy)a — (ngc®u@)T _ (J31DC®)TU€BT,
nglw)“ _ (Jgﬁ@v@)T N (Jga@)'rv@'l"
,CNE;W)" ZgJQ\J)a — (J3@®U@)T _ (J3@€B)TUQBT _ %ng, (3.46)
Egy)a — (ngc@'l)@)—r _ (ngc@)Tv@T,
/jéflw)“ _ (Jga@w@)T . (Jga@)'l’wea'l',
EéIQW)“ _ (J377®1U®)T _ (J3@@9)Tw@T7
| £87" = (o w®)T — (Ja®) T — L2y,

La trace de ce tenseur ng est :

Ezk = (Jgﬂ@u@)T + (Jg’lNJEB’UEB)T + (ngbc®w@)T

_ [(J?)a@)—l—u@—l— + (Jgﬁ@)T,UEBT + (ngc@)—l—w@'r ]

Le tenseur de Leonard modifié peut étre aussi calculé a ’aide de la différence des ten-
seurs des contraintes ﬁgjwﬂ et (ﬁij)T comme on I’a montré dans I’expression (1.71). Ces
tenseurs sont modelés sous la forme de 'approximation de Boussinesq et exprimés en co-
ordonnées curvilignes pour chacune de ses composantes dans I’équation de la quantité de
mouvement (3.39), (3.40) et (3.41). Les coefficients (k,, + ) de ces tenseurs sont modelés a
l'aide du modeéle Smagorinsky selon ’équation (1.72) ce qui permet d’exprimer les tenseurs

2M;; (1.75) en coordonnées curvilignes :
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( [ o' 21 Q@ |T JTa®T
2Mu = 4 [IS215D8 | - ¥ T DT

2M12 -

—N

- T
selmg] - el o

[ <) a® a® a® T
2My3 = |S€|(iDYy + S Dy + Dis )}

—a|se|T [T + DT+ DT

2M21 -

—N

- T
selrg] " - atlseray g

2M22 -

—N

- T
selrg] " - atlseray o

oM, (3.47)

- T
2 M3 = { S%(L D8 + DG + D)

— o289 | Dy + DT + g 7|}

2M31 —

—N

- T
selr] - el g

2Msy =

—N

- T
selrg] " - atlseray g

r T
2 M5 = { S%(L DY + D3 + Dy )]

— o289 | Ty + DT + D}

Enfin, la constante de Smagorinsky est calculée dynamiquement a partir des tenseurs
El(jw) et M,; (1.77) et on obtient :

2 = iﬁgzi/[)aMll + E:(L]y)aM12 + “ e + Eggl)aM33
2p M%1+M%2+...+M§3 .

(CsA) (3.48)
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Dans toutes les expressions précédentes, le tenseur de déformation |S®| est calculé en
accord avec (1.64) :

57 = (25555)",

1] ]

1D@D@>

1/2
D?f +Dg 4+ D%Q)] , (3.49)

[\.’Jl*—‘

1/2
2 2 2 2 2 2
(D7 + 05 +03) + (D5 + D3, +D§§)} .

l\2)|’d

Le coefficient de diffusion turbulente scalaire kj; est proportionnel au coefficient de
diffusion turbulente dynamique k,, (1.78). Le nombre de Prandtl peut étre calculé aussi
dynamiquement (1.85). Il faut ainsi obtenir les tenseurs Q; et A, (1.83) et (1.84) en coor-
données curvilignes. Pour cela, on applique le filtre test décrit dans le Chapitre 1 (§ 1.4.3)
sur l'expression (3.32) et on cherche a exprimer les corrélations vitesse-température et les

tenseurs de contraintes de la méme fagon que pour obtenir ’équation (1.80). Cela, en co-
ordonées curvilignes, donne le systéme suivant :

[ (J50%0%)" + (Jshy)" — (J5u®)" 0T + JJ Hy,

(J55%0%)T + (Jsh)" = (J50%)" 0°T + J] H,, (3.50)

T T
\ (ng¢®9@) 4 (Jihy + Joho + hy)T = (J3w6$) 0°T 4+ JUH, + JJ Hy + H,,

en considerant (3.15) pour les jacobiens et (3.16) pour les contravariantes du champ de
vitesse.

Les jacobiens J|', Jy et J; expriment la variation de la coordonnée cartésienne z par
rapport a &, n et ( respectivement selon la taille du filtre test.
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Le tenseur Q;; est la différence des tenseurs H; — (h;)"T exprimée dans (1.80) :

((Q =JJH — (Jsh))T,

— (J5a®0%)" — (J5u®)" 09T,

Qy = JS Hy— (J3hy)7,

3.51
— (JS{J@Q@)T _ (Jgﬁ@)T 9@T7 ( )

Qs = J{ Hy + JJ Hy+ Hy — (Jihy + Joho + hs) ",

_ (ngc@e@)T - (J3w0@>T9@T.

On peut calculer d’abord les tenseurs Q; avec les termes de corrélation vitesse-température.
Ensuite, on utilise la premiére égalitée du systéme (3.51) pour obtenir le nombre de Prandtl.
Dans cette démarche, les tenseurs H; et h; sont modelés selon (3.45) et on peut exprimer
k;, en fonction de k,, et du nombre de Prandtl. Pour un scalaire ¢ on obtient :

H, = —plCeal) o (*f—)

C,A @
n =Gl (9

(3.52)

Dans le cas de la température potentielle, le systéme d’équations (3.51) donne alors :
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’ r (CaalP gor (00°)T (5 (CA) o007
Or= I gt IS (G ) + (o 159y )

2 T
0= i g 5o () + (ol Slis %)

0 o [ () o () (35) ]

(C,A)? @ an] T
+ Gt is (n e + 2+ )

Si on considére que la variation de p est négligeable parmi les mailles prises en compte
dans le filtre test on a :

( B CSA 2 o1 T o\ T
or =Gl {17109 - ey (%)),
_(C,A)?
:p(CPT) N17

B OSA 2 ‘ o1 T N T
o — Gt {15200 - ariszry (%)},

(C.A)° (3.53)

_ _(CA)? (7 00% 5 00% , 90°\]"
Q =p Pr [|S—@| <J1 ox + dy T 0z >]

s o () () () ]}

La technique de moindres carrés appliquée au systéme (3.53) permet de trouver 'in-
verse du nombre de Prandtl de la méme fagon que pour (1.85) :
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I 1 QN + QoN, + Q3N
Pr p(CA?  NE+NF+NF

(3.54)

3.3.2 Conditions initiales et conditions aux limites

Si on veut valider les résultats des calculs LES avec des données expérimentales obte-
nues dans les conditions controlées de laboratoire, on peut prendre des mesures faites dans
les souffleries atmosphériques.

Dans la plupart des travaux expérimentaux, les résultats des différents grandeurs me-
surés sont présentés sous la forme des profils moyens pour différents sections, c’est a dire,
pour des positions le long de la soufflerie.

Pour simuler numériquement ces expériences, il faut donner des conditions initiales et
aux limites selon ces profils. Pour une simulation tridimentionnelle, cela implique d’une
part, d’imposer au code un champ de vitesse tridimensionnelle comme condition initiale
et d’autre part, qu’au bout d'un certain temps de calcul, les résultats de la simulation
convergent vers ceux des mesures expérimentales.

Pour obtenir un champ tridimensionnel a partir des profils moyens expérimentaux bi-
dimensionnels, une technique utilisée est d’appliquer le profil moyen du champ de vitesse
dans tout le domaine de calcul et d’ajouter une fluctuation tridimensionnelle de moyenne
transversale nulle et d’écart-type en accord avec les profils expérimentaux de la fluctuation.
Dans la suit, on va décrire cette procedure :

Soit le proﬁl moyen dans le sens de la décomposition de Reynolds du champ
de vitesse u( ) = u(z)z + v 7+ w(z)k; On se place dans le cas d’une expérience
de laboratoire ou le systéme de coordonnées orthogonales est orienté dans la
direction du flux principal selon la coordonnée spaciale x. Cela implique que le
profil du champ de vitesse aura seulement des valeurs non nules dans la compo-
sante longitudinale. Pour une section x, particuliére, la vitesse moyenne aura
un profil :

U(zy,z) = ﬂ?(J’t 7. (3.55)

Ts,2)

Les profils de la fluctuation du champ de vitesse obtenus & partir des me-
sures expérimentales dans une section x; sont exprimés généralement comme
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la moyenne des carrés de ses fluctuations adimensionnalisées par la vitesse de
frottement au carré :

myﬂf Wy,t W,t
u—z(l'suZ), uz (Zlfs,Z) U—£<IS,Z). (356)

7N 7t . . P
Dans tous les cas, la notation ()y indique que les grandeurs ont été obtenues
en moyennant dans le sens de la largeur de la soufflerie (direction y) et dans le
temps.

Ces profils seront utilisés comme conditions aux limites en amont du flux pour le
champ de vitesse. Cela implique qu’on doit imposer a I’écoulement des condi-
tions aux limites forcées en permanence. ARPS permet d’initialiser avec un
profil moyen de vitesse dans la direction horizontale (7., 7(.y) mais il ne per-
met pas de forcer un champ tridimensionnel a I’orde de fluctuations de vitesse
qui respecte les profils des écart-types demandés. Pour cela, on va appliquer
une méthode proposée par TamMURA et al. (2003). Ils utilisent la premiére par-
tie du domaine ( ou "domaine de pré-calcul”) pour produire des fluctuations
de vitesse qui sont injectées comme conditions aux limites en amont pour la
deuxiéme partie du domaine ( ou ”domaine utile de calcul”). Pour générer la
turbulence dans le domaine de pré-calcul, TAMURA et al. (2003) utilisent des
obstacles placés au niveau du sol. Nous choisissons une méthode de génération
aléatoire des fluctuations instantanées de vitesse dont les profils moyens et les
profils d’énergie cinétique turbulente sont ceux des mesures expérimentales.

Dans le domaine de pré-calcul, il faut tenir compte de 1’épaississement de la
couche limite. Cela ne rend pas applicable les conditions aux limites périodiques
dans la direction du flux. Pour résoudre ce probléme, on a pris la méthode
proposée par Lunp et al. (1998). Ils ont fait une modification de la méthode
de SpavarT (1988) qui applique une transformation de coordonnées pour tenir
compte de 'inhomogénéité due a I’épaississement de la couche limite dans la
direction du flux. Cela introduit de nouveaux termes dans les équations de
Navier-Stockes. Ces termes, appelées "termes de croissance”, sont nombreux
et de formes compliquées. SPALART (1988) montre que certains de ces termes
peuvent étre négligeables sous conditions de stationnarité mais il reste encore
d’autres termes a résoudre. Cette méthode est élégante et trés précise mais
difficile a appliquer. Lunp et al. (1998) propose de laisser inchangée I’équation
de la quantité de mouvement mais d’utiliser des conditions aux limites quasi-
périodiques pour tenir compte de I’épaississement de la couche limite. Comme a
la sortie du domaine de pré-calcul (sous-indice p) on doit respecter le profil de la
vitesse moyenne et de ’énergie cinétique turbulente, la procédure est d’estimer



132 METHODES NUMERIQUES

le profil moyen correspondant a 'entrée du domaine de pré-calcul (sous-indice
1). Cela peut étre accompli en utilisant la loi d’épaississement pour une couche
limite turbulente (ScHLICHTING (1979)) :

~1/5
L (Uel) , (3.57)

l v

ot [ est la longueur nécessaire pour générer une couche limite d’épaisseur ¢ avec
une vitesse extérieure U, et une viscosité cinématique v.

Lunp et al. (1998), d’aprés SpALART & LreONARD (1985) ont décomposé le champ
de vitesse en sa moyenne horizontale et sa fluctuation. Leur modification a
consisté a appliquer la loi d’épaississement de la couche limite sur la moyenne
du champ de vitesse et sur ’énergie cinétique turbulente séparément pour les
conditions aux limites.

En utilisant une partie du domaine pour le pré-calcul du champ de vitesse
tridimentionnelle (Figure 3.4), on permet que les équations de Navier-Stockes
agissent sur le flux qui a été généré initialement de facon artificielle avec des
fluctuations aléatoires. On peut ainsi obtenir en aval du domaine de pré-calcul
un champ de vitesse qui respecte le profil moyen et les profils des écart-types
des fluctuations demandés avec une certaine continuité physique.

En aval du domaine utile de calcul on applique les conditions de convection.

Dans la suite, on va détailler la procédure nécessaire pour appliquer ces conditions a la
Simulation des Grandes Echelles.

Conditions initiales

Pour le champ de vitesse moyenne, on va introduire les fonctions qui représentent le
profil issu des mesures expérimentales. Dans la plupart des couches limites turbulentes de
paroi rugueuse, on peut utiliser la loi logarithmique comme valable & partir d’une certain
hauteur. Au dessous, on utilise un raccordement de type linéaire. Dans les fonctions utili-
sées pour représenter ce profil, il faut tenir compte de I'épaississement de la couche limite.
La démarche proposée est la suivante :

Pour un domaine de pré-calcul de longueur z, on détermine la longueur nécessaire

pour générer une couche limite d’épaisseur d(,,) avec une vitesse extérieure U, dans
un écoulement de viscosité cinématique v a partir de 'équation (3.57) :

Say) 5/4 U. 1/4
lo= | —2 — —x,. .
! (0737) () ., (3.59)
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/
Ut

F1G. 3.4 Division du domaine : domaine de pre-calcul et domaine utile de calcul.

— On calcule maintenant 1’épaisseur de la couche limite et la vitesse de frottement cor-
respondante pour tout le domaine de calcul numérique selon la loi logarithmique :

Gl 2) -

5(@ = 0, 37([0 + x) [ »

k.,
u, . = 0,990, —~2 . (3.60)

In (i?)

Ensuite, on applique les profils de vitesse moyenne pour la composante longitudinale
de vitesse.

Généralement, les profils de vitesse montrent, dans la région de proche paroi ru-
gueuse, un comportement logarithmique a partir de z = 1025 (GARRATT(1992)).

Uy '
. gi(/%zp) — —k:”) In (%) si z/zp > 10,
U
U,y = _1(»)'/520 km In(10), si  z/z <10 (3.61)
\ ﬂl(/:zc,z,O) =Ue si ﬂz(Jx,z,O) > U..
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— Pour les conditions initiales des fluctuations de vitesse, on doit construire un champ
tridimensionnelle en respectant les profils moyens des écart-types des fluctuations.
Les écart-types des vitesses sont obtenus en multipliant les expressions (3.56) par
u.(z) qui est calculé selon (3.60). La racine carrée de ces écart-types sera multiplié
par une fonction de type gaussienne qui génére des nombres aléatoires y. Cette fonc-
tion a les propriétés statistiques suivantes :

(3.62)

La premiére assure que la moyenne des fluctuations est nulle et la deuxiéme permet
de respecter les profils des écart-types des données expérimentales.

La Figure 3.5 montre un schéma qui réprésente les deux aspects de l'initialisation des
conditions pour le champ de vitesse.

La Figure 3.6 montre le champ de vitesse sur un plane (z, z) particulier a I'instant ¢t = 0 :
— de l'état base (a).
— des fluctuations aléatoires calculées selon la méthode aléatoire (b).

— de vitesse totale (¢) = (a) + (b).
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vitesse moyenne

A

fluctuation de vitesse

(z/8) ll
2
. ' i
\ T
IZ
PR w=" W *
N
12 a2 2
u v W
F1G. 3.5 — Conditions initiales de calcul.
] 4 (mis) ) N - 4(mis)
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D.Jt 04
HU,’;—}—%——}—}—}— 0,3_/ 7 ~ e - —
£ =
02:—:-—:——:——;——;—— 0.2: ' -~ - ~ -
—_— e — i~ -— N
0.1_4_ e 044 \\ N <
I 1 < -
== = =5 = = u’% e =
@ [ o [ ®) oz v [
4 T s —
] 4 (mf=)
05_ ——

1l

Fi1G. 3.6 — Champ de vitesse instantanée a t = ty sur un plan vertical du domaine.
(a) Etat de base. (b) Fluctuations aléatoires. (c) (— (a) + (b)) Champ total.
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Conditions aux limites du champ de vitesse

Dans le sens de la direction de I’écoulement, on applique les conditions aux limites
différemment dans le domaine de pré-calcul et dans le domaine utile de calcul.

Pour le domaine de pré-calcul, on force ’épaisseur de la couche limite selon ’expression
(3.57) et pour obtenir a la sortie du domaine un champ des fluctuations de vitesse tridi-
mensionnelle qui soit en accord avec les profils mesurés expérimentalement, on va aussi
forcer ces fluctuations.

On utilise le champ de vitesse & la fin du domaine de pré-calcul comme condition
d’entrée pour le domaine utile de calcul.

En aval, on applique les conditions de convection.

Domaine de pré-calcul :

— On va récupérer le champ de vitesse a la fin du domaine de pré-calcul (sous-indice p)
et on le décompose en sa moyenne (profil moyenné sur la largeur (1)’) et sa fluctua-
tion :

(P _ . ® et
U(xp’yvzat) - u(wp,y,z,t) u (Tp,2,t)?
o' _ @ Y
U(:cp,y,z,t) - U(mp,y,z,t) v (zpyz5t)? (363)
&' @ =Y
\ w(a:p,y,z,t) o w(a:p,y,z,t) w (p,25t)"

— On calcule les profils moyens des carrés des fluctuations sur la largeur du domaine

a2 a2’ a)2Y bcart-
() (et W), oy (W)? 4 et on les compare avec les écart-types des
—5Y,t
2y7

. , oy N . —5 Yt
fluctuations données comme conditions de forage & cette abscisse u”?(, ), v’

(zp,2)?
—/2y’t
(zp,2)
On obtient ainsi le carré d'un facteur de correction des fluctuations (C’u)%xp’z’t),

(Ov)%wpaz’t) ) (Ow)%wp,z,t) :
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( _yvt
u/2
(C), Ly ==
(p.7:) (U’® )Q(a:p,z,t)
2 Wg(/ﬂ5 )
(CU) Tp,2 - /7:?"27 (364)
(p. =) (UEB )Q(wp,z,t)
!
(C«w)QI Ly = : (a?:f,z)
\ o2t (w2,

— La nouvelle valeur du champ de vitesse a la fin du domaine de pré-calcul (qui est
aussi la condition a la limite en amont pour le domaine utile de calcul) sera :

(D _ 39 @'
u(mpvyzz’t) o u (xp,z,t) + u(a:p,y,z,t) Cu(wpyzﬂf)’
m QY /
57 D 5]
U(ccp,y,z,t) =v (zp,2,t) + U(zp,y,z,t)Cv(mwzyt)’ (365)
w? = w® +w® C
\ (mpyyzz7t) o (.’Bp,Zﬂf) (mp,y,Z,t) w(xp,z,t)-

— La fluctuation corrigée du champ de vitesse, obtenue a z = z,, est rapportée au dé-
but du domaine de pré-calcul en x = x1, en tenant compte de 1’épaississement de la
couche limite (condition de quasi-périodicité de la fluctuation) pour I'utiliser comme
condition & la limite avec la valeur de la moyenne du champ de vitesse de 1’état de
base (a t=0).

s _ Y + O(a) @ C

u(xl,y,z,t) =Uu (z1,2,0) 5( ) (zp,y,2,t) u(xp,2,t)s
Tp

V@ O N e (3.66)

(r,y,2t) 7 (21,2,0) O(ay) (pyy,z,t) — V(Eps2:t) 3 .
Tp

- 0
@ _ Y (z1) @

W yet) = wEB(wl%O) + o 1) (wp,yyzit) ~ W(@p2,0)*

Tp

La finalité de cette technique est d’obtenir en quelques pas de temps un champ de
vitesse tridimensionnelle en accord avec les équations de Navier-Stockes et qui res-
pecte les profils moyens des écart-types donnés au début du domaine utile de calcul.
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Domaine utile de calcul :

La condition a la limite utilisée & ’entrée du domaine utile de calcul est le champ de vi-
tesse forcé qui sort du domaine de pré-calcul. A la fin du domaine utile de calcul, on va
utiliser les conditions aux limites de type convectives (appelées aussi “radiation condition”
puisqu’elles laissent passer les ondes dues aux effets de compressibilité du fluide). Cette
condition est proposée par KLemp & WiLHELMSON (1978) pour permettre une relaxation du
champ de vitesse vers ’état de base dehors du domaine utile de calcul et afin d’empécher
le rebondissement des ondes acoustiques. Elle se traduit par :

ouy 5 ouy

ot C, est la vitesse de propagation de 'onde de gravité provoquée par les variations de la
densité de I'air. C; peut étre estimé par :

N
O, =z, (3.68)

™

olné

et zp est la hauteur totale du domaine et N =g est la fréquence de Brunt- Vdisdld.

In
0z
La condition aux limites utilisée dans la largeur du domaine est de type périodique.

La condition a la limite inférieur et au sommet du domaine est de type “glissante” pour
les composantes horizontales de la vitesse. En particulier, pour le sommet du domaine, on
a incorporé un amortisseur de type “Rayleigh” afin d’empécher le plus possible le rebond
des ondes de pression.

Pour la composante verticale de vitesse, les conditions a la limite inférieur est de type “non
pénétrant” et au sommet de type “miroir” (Kuemp & Linny (1978)).

3.3.3 Modéle de paroi pour le terme de dissipation dans I’équation
de transport de I’énergie cinétique turbulente de sous-maille

Dans ’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente de sous-maille (1.101),
DEARDORFF (1979) a proposé des modeles de fermeture pour les différents termes qui la
composent. Particuliérement, le terme de dissipation est calculé a I'aide d’un modéle de
longueur de mélange (1.109). La constante de ce modéle (C.) change radicalement sa va-
leur. Si I'on se place dans les boites du maillage adjascentes a la paroi elle est : C. = 3,9 et
pour tous les autres mailles du domaine : C. = 0,7 dans le cas d’une couche limite neutre
ou on considére que la taille caractéristique de la maille est idéntique & la taille de longueur
de mélange turbulente (A = 1).



3.3 Apports et modifications du code ARPS pour la Simulation des Grandes
Echelles 139

Cette proposition s’explique par le fait que tous les phénoménes de dissipation molé-
culaire se sont produits dans la sous-couche visqueusse dont la hauteur est inférieure a la
hauteur de la premiére maille au dessus du sol. La dissipation turbulente devient négli-
geable a bas nombre de Reynolds et la dissipation moléculaire croit dans cette zone.

Il existe quand méme une discontinuité importante de la valeur de cette constante qui
peut entrainer des oscillations numeériques dans le cas de I'utilisation des mailles raffinées
pour la zone de proche paroi.

On propose une modification de la relation (1.110) en ajoutant un modéle de paroi qui
permet de faire tendre plus doucement la valeur de cette constante depuis la couche limite
extérieur vers la zone de proche paroi :

[ 2By
C. = (0, 19 + 0,51K> [4, 57e< 3029 ) + 1,0/, (3.69)

ol Az, est la hauteur des mailles adjascentes a la paroi, 2 est la hauteur de la rugosité
du sol et z est la position verticale d'une maille (z > Azn)-
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Chapitre 4

VALIDATION DYNAMIQUE DU
CODE LES

4.1 Introduction

Dans ce chapitre nous allons présenter les résultats de validation du champ dynamique
grandes échelles en prenant comme référence deux expériences de laboratoire pour la couche
limite. Cela est nécessaire car le code ARPS a été congu pour résoudre les écoulements qui
sont développés dans I'atmosphére de maniére dimensionnelle. Par conséquence nous avons
dii tester la robustesse du code sur des domaines beaucoup plus petits. En effet, notre modé-
lisation pour I'étude de la dispersion scalaire nécessite des validations et seules les données
de laboratoire sont assez complétes pour les fournir.

Pour la premiére expérience de laboratoire, on se place dans un cas de couche limite
neutre développée sur un terrain plat rugeux. L’expérience a été menée par FACKRELL &
Rogins (1982). Des comparaisons entre les mesures effectuées du profil de vitesse et de
I’énergie cinétique turbulente avec le résultats du calcul numérique seront présentées.

Un deuxiéme cas de validation pour une couche limite neutre développée sur un ter-
rain rugeux sera ensuit traité. L’expérience a été menée par Gong & IBBETSON (1989) en
présence d’une colline Gausienne de faible pente.

4.2 Validation dans le cas de I’expérience de Fackrell &
Robins (1982)

Des mesures de concentration d’un gaz passif issue d’une source ponctuelle surélevée
et placée dans une couche limite neutre ont été faites par FackrerL & Rosins (1982).
L’expérience a été fait dans le tunnel du Laboratoire Marchwood Engineering (US) dont
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les dimensions sont 24,0 m x 9,1 m x 2, 7 m en circuit ouvert avec la méthode de génération
de la couche limite de Countaan (1969).

4.2.1 Données de 'expér

Les données caractéristiques de

(6 =1,2m
U =4m/s
u, =0,047U,
2 =2,4.10748
ze =0,195
d, =17,08.10735

\

ience

la couche limite et le diamétre de la source sont :

épaisseur de la couche limite.

vitesse extérieure a la couche.
vitesse de frottement.

rugosité.

hauteur d’emplacement de la source.
diameétre de la source.

(4.1)

Les auteurs ont mesuré des profils verticaux de vitesse moyenne et les écart-types des
fluctuations de la vitesse. Ces profils sont reportés sur les Figures 4.1 et 4.2.

- 25.00

0.90

/ 7

15.00 /

4 *
=
— *
0.a0 + |=
“
0/ 10.00
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/
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*
. / 0.00
0.00 N 1.00E+01 1.00E+02 1.00E+03 1.00E +04
0.40 0.0 0.60 0.7a 0.a0 0.50 1.00 Zizy
u/lUe

F1G. 4.1 — Profils expérimentaux et loi logarithmique de 7 (FackreLL & Ropins (1982)).

¢ : mesurés. — : loi logarithmique.
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Les expressions analytiques pour les profils de vitesse moyenne et les écart types des

fluctuations sont :
(L = Uy, (2
w = in (20> ’

{7 =0, (4.2)
| w =0,
( 0,5203 : 2> 1.
— —1,46311In (%) +0,5203 , 0,6<%<1. s
W | —1,70881n (2) 40,4753, 0,05 < % < 0,6,
[ —2703,4 (%)% + 241,612 , 2 <0,05.
( 0,3917 ; >
e —0,96441n (%) +0,3917 , 0,6<%<1.
s Z (4.4)
: 2,8947¢~19534(3) . 0,06<2<0,6.
| —1332,9(2)" + 119,122 | £ < 0,05.
( 0, 2464 , 2> 1.
— —0,75911n (%) + 0, 2464 ,  06<2<1, s
— 4.5
2
= 5,0514 (2)° — 6,8353 (2) 4+ 1,01992 + 1,4058 , 0,05 < 2 < 0,6.
\ —723,02 ()" + 64,6172 : 2 <0,05.

Ces profils seront utilisés comme conditions aux limites en amont en suivant la tech-
nique présentée dans le Chapitre 3 (§ 3.3.2).
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F1G. 4.2 — Profils expérimetnaux et analytiques des fluctuations de la vitesse
(FackreLL & RoBins (1982)). o : Z—f, m: %22, A: 7;1—'22 mesurés. — : analytiques.
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4.2.2 Les grandeurs caractéristiques de la turbulence

Dans ce paragraphe on va considérer certaines caractéristiques du régime turbulent
pour obtenir les ordres de grandeurs des paramétres de discrétisation numérique néces-
saires dans une LES.

Dans une couche limite atmosphérique, 1’échelle de Kolmogorov ng est de 'ordre de
1 mm ce qui rend impossible de résoudre a I’heure actuelle les équations de Navier-Stokes
pour toutes les échelles plus grandes que nx & grand nombre de Reynolds. La question est
de savoir quelle est la dimension qu’on va adopter pour la taille des mailles dans une LES
ou a l'inverse, pour une taille de maille de calcul donnée, jusqu’a quelle échelle on peut
résoudre numériquement.

Soit Re; le nombre de Reynolds caractéristique de la turbulence :

LiVE
Re, = ’Vf, (4.6)

ou L; est la dimension moyenne des plus gros tourbillons énergétiques :

L = E3/257 (47)

E est I'énergie cinétique turbulente et € son taux de dissipation :

E = —(uju}). (4.8)

5 -

Soit A ’échelle de Taylor, définie comme la taille des structures jusqu’a laquelle I’énergie
est transmise sans dissipation appréciable :

12

€= 151/%. (4.10)
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On peut alors estimer le taux de dissipation de I’énergie (ScuiesTeL (1993)) de la fagon
sulvante :

£ —. (4.11)

L’ordre de grandeur de I’échelle de Taylor en fonction du nombre de Reynolds de la
turbulence peut étre exprimé en considérant (4.10), (4.11) et (4.6) :

i 2 1w
Ll U{;Ll,

15
Ret ’

L

N

5>

N——
Q

V15L,
Re;/2 ’
4L,

t

>
Q

L’échelle de Taylor est une bonne grandeur caractéristique comme taille des mailles du
maillage puisqu’elle prend en compte entiérement la zone inertielle du spectre d’énergie.
Des modeles stochastiques lagrangiens seront chargés de simuler les échelles plus petites.

On prend L; = ¢ comme la taille de la plus grosse structure porteuse de ’énergie et
u, = 1/(2/3)Ena. la valeur de léchelle caractéristique de la vitesse turbulente dans la
couche limite. Les valeurs des fluctuations maximales de la vitesse pour le cas de I'expé-
rience de FackreLL & RoBins (1982) sont :

2 2 2
umaw . . /Um(l.’l? . . wma:c . .
Smen 55 ST 9 8 Smer

avec une vitesse de frottement u, = 0,188 m/s, I’échelle caractéristique de la vitesse tur-
bulente est :

: |
oy = ) SOt 02+ 020 (20,3381 ),
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le nombre de Reynolds caractéristique de la turbulence est :

/

5
Re; ~ 12 (~ 27044),
1%

et finalement, la taille de I’échelle de Taylor est :

40
Re,

Cela donne un ordre de grandeur pour le choix de la taille des mailles.

Le temps caractéristique de la turbulence peut étre obtenu comme le quotient entre
I’énergie cinétique turbulente et son taux de dissipation visqueuse :

E
T, = -
9

5 uy

ATAN

36

2 (~5s). (4.13)

/
2uy

Q

Q

Dans la suite, on va présenter la procédure pour obtenir les différents parameétres né-
cessaires au calcul. Ces paramétres sont reglés a partir des données experimentales pour le
cas de l'expérience de FAckreLL & RoBins (1982).

4.2.3 Paramétres pour la simulation des Grandes Echelles dans le
cas de 'expérience de Fackrell & Robins (1982)

1. Le maillage de calcul numérique
Pour choisir la dimension du domaine de calcul numérique, on a pris en compte la
distance nécessaire pour pouvoir comparer les concentrations moyennes de propane
mesurées par FAckreLL & Rosins (1982).

Ils ont fait des mesures de concentration moyenne a différentes abscisses avec un sys-
téme de détection de flame-ionization :
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0,966,
1,926,
r—xs=1 2,880, (4.14)
3,83,
4,796,

ou x4 est ’abscisse de I’emplacement de la source.

Pour le choix de la taille horizontale des mailles, on va utiliser les relations issues des
travaux de Mason & Carren (1986). Ils ont étudié le comportement des différentes
résolutions spatiales du maillage dans des simulations numériques de Poiseuille avec
différentes valeurs du coefficient de Smagorinsky utilisé pour la fermeture du tenseur
de Reynolds.

On va prendre deux configurations du maillage. La différence est donnée par la taille
verticale des mailles :

axiale : % =0, 15,
(4.15)
transversale : % =0,094,
mcm:% = 0,066 maillage fin,
verticale :
max% = 0,142 maillage grossier.

Pour le cas de l'expérience de FAckreLL & Rosins (1982), ces relations donnent :

axiale : Az =0,18 m,
transversale : Ay =0,113 m,
AzZpmae = 0,079 m : maillage fin,

verticale :
AZmae = 0,170 m : maillage grossier.
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Dormaine  de calcul

Domaine de pre-calcul | 4—o—— Domaine utile de calcyl —

—_— . .
1M1z 23 33 45 ad 9|70, 772
I T T T T I I i
cL ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ lelnx
® oot — 10 21 33 44 S5E &7
| | | | | |
K-y og 1 23 34 45 57
- ¥y og 096 1,92 236 383 479

coordonée ¥ du maillage de calcul

F1G. 4.3 Disposition des boites du maillage de calcul pour la coordonnée axiale.

On va choisir finalement la taille de maille dans la direction longitudinale égale a
celle-1a dans la direction tranversale du flux Az = Ay = 0,1 m (Figure 4.3).

Le domaine de pré-calcul est composé de 10 boites éffectives de calcul et de 1 boite
en plus pour la condition a la limite (C.L.) en amont du domaine de pré-calcul. La
boite marquée nx est prise pour la condition & la limite de la vitesse longitudinale &
la sortie du domaine utile de calcul. On peut voire aussi sur la Figure 4.3 les indices
de la maille ot on doit faire le calcul de concentration de particules fluides afin de
comparer avec les mesures expérimentales.

La valeur maximale pour la taille verticale du maillage Az, et sa valeur minimale
dans la zone de proche paroi Az,,;, déterminent la variation verticale selon la fonction
de contraction du maillage choisi. La taille verticale minimale de la boite sera prise
de fagon a ce que Az,,;,, = 1029 (GARRATT (1992)) ou zj est la valeur caractéristique
de la rugosité du sol. Cela est justifié par le fait que la premiére maille au dessus du
sol sera placée suffisament loin de la paroi pour appliquer les conditions aux limites
approximatives ou la loi logarithmique peut étre considérée valable dés la premiére
maille de calcul au dessus du sol selon les équations (1.117) & (1.121).

Il manque encore a définir les trois sous-domaines verticaux du maillage D1, Dy et D3
(§ 3.2.5). Cependant, dans le fichier des paramétres du code ARPS il faut indiquer
les informations suivantes :

— Az, : taille verticale moyenne du domaine.
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Azin o taille verticale minimale.

— Dy : taille de sous-domaine proche a la paroi ot les tailles verticales des mailles
sont toutes égales & (Azpin)-

— Dy : taille de sous-domaine de variation verticale des tailles des mailles de calcul
ou est appliqué la fonction de contraction verticale du maillage.

— fonction de contraction verticale.
— Le niveaux de référence : 2,y

— nx, ny, nz : les nombres des boites de calcul dans les trois directions du domaine
(sont inclus les boites utilisées pour les conditions aux limites).

La taille moyenne du domaine sera conditionnée par Dy, Dy et D3 et le nombre de
mailles nz qui est aussi inconnue.

La taille D; est arbitraire et utilisée pour calculer les équations avec la plus petite
taille de maille verticale. On propose D1 = 5Az,in.

Dy = A5z (= 0,015 m), ce qui donne n; = 5.

Pour le paramétre Dy on prend la hauteur de la couche limite 9.
Dg = 5(: 1,2 m)
Pour D3 XuE et al. (1995) recommende de pendre :

1
3
Pour le maillage fin, la taille verticale maximale est Az, = 0,079 m, et pour le

maillage grossier Az,,,. = 0,17 m, ce qui donne la quantité des boites dans cette
zone :

D3

AzZmaz’

ns

ns ~ 5, (maillage fine)
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— _Ds
AzZmaz’

n3
n3 ~ 2, (maillage grossier).

On propose d’augmenter a 5 la quantité de mailles dans ce sous-domaine
car avec seulement deux mailles la fonction d’amortissement d’ondes de
pression de type “Rayleigh” n’a pas sufficement des mailles pour agir.

Il reste a connaitre ny. On prend la relation (3.19) pour obtenir la taille verticale
moyenne corréspondant au sous-domaine Dy :

Azy = 0,041 m (maillage fin),

Azy = 0,0865 m (maillage grossier),

ng = AD—;Q = 29 mailles (maillage fin),

ng = AD—;Q = 14 mailles (maillage grossier).

La quantité des mailles nz dans la direction verticale du domaine nz est déterminée
a laide de (3.18) :

nz =ny + ng + ng + 3 = 42 mailles (maillage fin),
nz = ny + ng + ng + 3 = 27 mailles (maillage grossier).

La quantité des mailles dans la direction verticale de la derniére configua-
tion du maillage (maillage grossier) n’est pas sufficent pour faire tourner
le code. Les discontinuitées du champ de vitesse initial étant donné la
méthode d’aléatorisation des fluctuations sont amiorties & partir d’une
quantité minimale des mailles. On va ajouter 5 mailles de plus dans la par-
tie supérieur du maillage de calcul.

Pour le maillage grossier, on propose finalement :

ns3 = 10 mailles et
nz = 32 mailles.

La taille verticale moyenne du maillage se trouve en utilissant la relation (3.18) :
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Az, = 2102405 — () 0414 m (maillage fin),

nz—3

_ D1+Do+D3 __
Azm - nz—3 -

0,1 m (maillage grossier).

Dans le cas du maillage fin, la taille verticale moyenne dans la région intérieure a la
couche limite (Azy) est de I'ordre de la taille de 1’échelle de Taylor tandis que pour
le maillage grossier, on a 3 fois cette taille caractéristique.

La Figure 4.4 montre la variation de la taille verticale des mailles en fonction de
I'indice vertical des boites k et la Figure 4.5 en fonction de 1’élévation sur le terrain
pour les deux choix de configuration du maillage. La Figure 4.6 montre la variation
de I'indice vertical k£ des boites en fonction de ’élévation sur le terrain. La Figure 4.7
montre 'effet de la contraction verticale des mailles qui est régie par la fonction
tangente hyperbolique pour le maillage grossier et la Figure 4.8 pour le maillage fin.

40

35

30

25

20

15
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L0 AL LA LALAL L LILAL  L  L
\

o

0.05 0.1 0.15
Az(m)

F1G. 4.4 — Variation de la taille verticale des boites du maillage (A,) en fonction de I'indice
vertical (k).
— : maillage grossier ; —— : maillage fin.
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z (m)

10°

10"

10?

10°

/

o

0.05

Az(m)

0.1 0.15

F1G. 4.5 — Variation de la taille verticale des boites du maillage (A,) en fonction de 1’¢lé-

vation sur le terrain (z).
: maillage grossier ;

—— : maillage fin.
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F1G. 4.6 — Variation de l'indice vertical de boites du maillage (k) en fonction de I’élevation

sur le terrain z.

: maillage grossier ; —— : maillage fin.
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F1G. 4.7 — Contraction verticale des mailles du maillage de calcul pour le choix du maillage
grossier.
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F1G. 4.8 Contraction verticale des mailles du maillage de calcul pour le choix du maillage
refiné.
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2. Conditions initiales du champ de vitesse
On applique les conditions initiales pour tout le domaine de calcul en respectant la
loi d’épaississement de la couche limite (3.57). Dans toutes les mailles du domaine
de calcul on impose la loi logarithmique (3.61).

Les fluctuations de vitesse tri-dimensionnelles sont générées de fagon aléatoire selon
les profils des écart-types des trois composantes de la vitesse (Figure 4.2) en suivant
la technique exposée dans le chapitre précédent (§ 3.3.2).

3. Conditions aux limites du champ de vitesse

On utilise la technique de division du domaine. On a un domaine de pré-calcul ou
I’on force la vitesse moyenne et ’énergie cinétique turbulente en amont afin d’obtenir
un champ tridimensionnel qui sera utilisé tout de suite comme condition a la limite
en amont du deuxiéme domaine. Cette technique permet d’amortir les discontinuités
présentes au démarrage du calcul et qui proviennent du caratére aléatoire des fluc-
tuations de la vitesse. Elle asure aussi que les profils de la vitesse moyenne et de
I’énergie cinétique turbulente soient en accord avec les mesures experimentales par
ajustement des coeflicients des fluctuation de la vitesse (3.64). En aval du domaine
utile de calcul, on impose partout les conditions de convection (3.67).

4. Election du pas de temps
Le schéma de résolution temporel implanté dans le code est de type “leapfrog” (saute
a un pas) Il existe deux pas de temps différents : Un grand pas de temps Atg qui est
utilisé pour les termes non-acoustiques et un petit pas de temps At,, pour les modes
d’ondes acoustiques.
Si ’on ne tient pas compte de la résolution des ondes acoustiques, la condition de la
valeur prise pour le pas de temps peut étre calculée par :

(&) @) )] ) e

ou N est la fréquence de Brunt-Viisdld.

2 1
N, |Vmaa:|

At < min

Si, par contre, on a besoin de résoudre les termes caractéristiques des ondes de gravité,
Atg devient indépendant de la fréquence de Brunt-Viisdld. En prenant la contrainte
antérieur dans les petites pas de temps :

1/2

() @) )] e

2 1
Atp§ min N,VS




156

VALIDATION DYNAMIQUE DU CODE LES

ouV, = @/g—ZTRd ~ 300 m/s est la vitesse d’onde du son.

Si 'on choisit de résoudre le champ de pression et de la vitesse verticale de facon
implicite (schéma de Crank-Nikolson), les conditions deviennent indépendantes de la
taille verticale du maillage Az,,ip-

Dans notre cas de la couche limite, on va choisir de calculer I’écoulement avec les
deux pas d’intégration temporel. Le schéma de calcul pour la pression et la vitesse
verticale sera de type implicite. La valeur pour le grand pas de temps est :

Atg =3,85.107" s ,

qui a été calculé avec une vitesse maximale de |V,,4,| = 150 m/s.

Pour le petit pas de temps on a :

At,=2,35.10""s..

Cependant, on a da diminuer les valeurs des pas de temps calculés avec ces relations
puisque le champ de la pression devient instable probablement & cause du forgcage
par les fluctuations aléatoires a 'instant initial de calcul. On verra plus tard que le
choix final du pas de temps dépend de la capacité d’adapter le coefficient de diffusion
turbulente a I’état de ’écoulement de facon local et instantané pour que la solution
finale soit convergente.

Critéres de stabilité du calcul et des statistiques

Pour pouvoir comparer les résultats de LES avec les profils experimentaux, il faut
donner un critére de stabilisaté de calcul. Cela indique le temps necéssaire a partir
duquel on considére que tous les phénomeénes transitoires et artificiels étant donné
la méthode d’initialisation (comme le caractére aléatoire du champ de vitesse initial
par exemple) n’ont plus d’incidence dans la résolution numeérique et dans les calculs
statistiques des grandeurs. Ce temps caractéristique va s’appeler temps de stabilité

(te).

Pour fixer le temps de stabilité, on va calculer des profils moyens de la vitesse lon-
gitudinale et de I’énergie cinétique turbulente pour un intervalle de temps 27; (ou
T; =~ 5 s selon (4.13)) avec des valeurs intantanées obtenues par le calcul a intervalles
de temps :
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1
Te=-T,=1s.
5

Les moyens des profils seront calculées avec 6 échantillons & chaque fois en faisant
glisser le temps de T'e pour regarder si ces profils sont stabilisés. On va donc faire des
profils moyens glissants. [1 s — 6s],[2s — 7 s], [3 s — 8 5], ... et ainsi successivement.

On a besoin aussi de fixer le temps de calcul numérique nécessaire pour que ces
statistiques soient valables. Cela va étre dépendant du régime turbulent selon une
relation du temps intégral de la turbulence 7;.

On calcule les statistiques des profils instantanés en prenant les résultats depuis le
temps de stabilisation et jusqu’a au moins t = 107;.

6. Coefficient de frottement
Ce parameétre permet de lier la valeur de la vitesse calculée pour la premiére maille
et les composantes du tenseur de contraintes a la paroi selon les relations algébriques
(1.127) et (1.128). Ce coefficient peut étre estimé en fonction du paramétre de rugo-
sité superficiel zg, la taille verticale de la premiére maille a la paroi Ay = Az, et
la constante de Von Karman (k, = 0,4) d’aprés (1.134) :

]{32
Clim = ——(=0,03). (4.18)

In? (i—g‘)

7. Conditions initiales des grandeurs scalaires
Pour initialiser les grandeurs scalaires de 1’état de base, on a pris en compte une

atmosphére isentropique avec une température potentielle 6y = 294° K et la pression
au niveau du sol Fy = 1000 hPa.

8. Modéles de sous-maille
On a utilisé trois types de modéles pour comparer leur précision par rapport au cott
en temps de calcul et mémoire exigée.

— Le plus simple est le modéle Smagorinsky Standard avec une valeur de la constante
Cs = 0.2 (Mason & Carren (1986)) fixée pendant tout le temps de calcul et dans
tout le domaine.

— Un deuxiéme modéle résout I'équation de I’énergie cinétique turbulente de sous-
maille avec les fermetures proposées par DEARDORFF (1979) pour les termes incon-
nus (1.5 TKE). Ce modéle permet d’ajuster le coefficient de diffusion turbulente
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k., en fonction de ’énergie cinétique turbulente de sous-maille.

— Une variante du modele de Smagorinsky Standard est le modéle de Smagorinsky
dynamique ou la constante de Smagorinsky est déterminée a chaque pas de temps
et localement en fonction de I’état de I’écoulement. Pour cela il suffit d’utiliser un
filtre test de taille supérieure & une maille. Selon Lunp et al. (1993) le rapport entre
la taille du filtre test et la taille d’une maille peut étre pris égal a 2 ou 3. Pour ce

cas on a pris a = 3.

L’adaptation du coefficient de diffusion turbulente dynamiquement nécessite un cal-
cul plus cher par rapport aux autres modeéles sous-maille mais par contre, cela a
I’avantage d’utiliser un pas de temps plus grand sans compromettre la convergence
de la solution numérique. Avec le modeéle de Smagorinsky dynamique, on a constaté
que 'on peut doubler la valeur du pas de temps par rapport aux autres modeles de

sous-maille.

La table suivante résume les différentes ressources en taille mémoire et en temps
CPU pour les trois modéles sous-maille utilisés dans le serveur de calcul Mercure de

I'Ecole Centrale de Lyon (Alpha Server 1280 MARVEL 1,15 GHz) pour le choix des

maillages grossier et fin :

Maillage grossier

Modele SGS temps physique pour | Mem max Atg At,
36000 secondes CPU

Smagorinsky Standard 3,74 s 33 MB [ 1,0.107* s | 1,0.10™° s

1.5 TKE 4,18 s 48 MB | 1,0.107* s | 1,0.10™° s

Smagorinsky Dynamique 3,05 s 63 MB | 2,0.107* s | 2,0.107° s

Maillage fin

Modéle SGS temps physique pour | Mem max Atg At,
36000 secondes CPU

Smagorinsky Standard 4,38 s 62MB | 1,0.10*s | 1,0.10° s

1.5 TKE A477s | 63MB| 1,010 4s | 1,0.107° s

Smagorinsky Dynamique 3,25 s 96 MB | 2,0.107* s | 2,0.107° s
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4.2.4 Reésultats

On va présenter les résultats de la validation dynamique dans le cas de 'expérience de
FackreLL & Rosins (1982).

On montre tout d’abord la convergence du calcul numérique avec les profils de la vitesse
moyenne grandes échelles, ainsi que de I'énergie cinétique turbulente pour obtenir le temps
de stabilité t. en utilisant les trois types de modéles de fermeture proposés : Smagorinsky
Standard ; 1,5 TKE et Smagorinsky dynamique pour 'abscisse = =% = 2,88 (la moitié
du domaine utile de calcul).

Ensuite, on présente les profils de la vitesse moyenne et de I’énergie cinétique turbulente
pour les stations de mesure indiquées (4.14).

Stabilisation du calcul numérique

La Figure 4.9 montre les profils de moyennes glissantes de la vitesse axiale grandes
échelles u_@(z) adimensionnalisés par la vitesse de frottement u,, obtenus en utilisant le mo-
dele de fermeture de Smagorinsky Standard (gauche); 1,5 TKE (centre) et Smagorinsky
dynamique (droite) pour le choix du maillage fin. La Figure 4.10 présente les profils des
moyennes glissantes de 1’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse grandes
échelles dans la direction axiale (u®)? (supérieur) et verticale (w®')? (inférieur) obtenus
avec les trois modeles pour le méme type de maillage.

On a mis en évidence les quatre premiéres moyennes glissantes afin d’observer la ten-
dence de la convergence. Dans les Figures 4.11 et 4.12 on montre les mémes profils pour le
choix du maillage grossier.

Dans tous les cas, on a pris comme temps de stabilité t. =9 s.
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F1G. 4.9 — Profil des moyennes glissantes de la vitesse axiale grandes échelles (u?®) adimensionalisés
par la vitesse de frottement (us) en utilisant un maillage fin.
Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky dynamique.
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F1G. 4.10 — Profils des moyennes glissantes de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de
la vitesse grandes échelles en utilisant un maillage fin.

Supérieur : vitesse axiale (u®")2/u2. Inférieur : vitesse verticale (w®")2/u2,

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky dynamique.



4.2 Validation dans le

cas de ’expérience de Fackrell & Robins (1982)

161

L L - - 1-7
N —— 2 -8
[ [ [
outres
10°F 10°F 10°F
w0 w [ w [
- - —
N N N
10°F 10°F 10°F
10'F 10'F 10t
F o E
Coedd . v 000 Cadl, v TR BT BT
0 15 20 10 15 20 5 0 15 20
u/u, u/u, u'/u,

F1G. 4.11 — Profil des moyennes glissantes des grandes échelles de la vitesse axiale (u®) adimen-
sionalisés par la vitesse de frottement (u,) en utilisant un maillage grossier.
Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky dynamique.
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F1G. 4.12 — Profils des moyennes glissantes de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de
la vitesse grandes échelles en utilisant un maillage grossier.

Supérieur : vitesse axiale (u®")2/u2. Inférieur : vitesse verticale (w®")2/u2,
Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky dynamique.
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Résultats des profils moyens

On présente les résultats issus du calcul avec la configuration du maillage grossier pour
les profils du champ dynamique, moyennés dans le temps a partir de la stabilisation (t. = 9
s) et jusqu’a 107; = 50 s. Ceci pour les différentes abscisses indiquées précedement (4.14).
On a ajouté dans les mémes graphiques les mesures expérimentales de FACKrRELL & RoBINS
(1982), (FR’82) afin des comparaisons.

Le choix du maillage grossier est di au fait que la stabilité des profils des moyennes
glissantes des fluctuations de la vitesse grandes échelles est meilleur et les pics dans la zone

de proche paroi moins prononcés surtout pour les modéles de sous-maille de Smagorinsky
Standard et 1,5 TKE.

Les auteurs de I'expérience affirment que I’évolution de la couche limite peut étre négli-
gée puisqu’ils ont fait les mesures sur une distance axiale relativement courte par rapport
a la hauteur de la couche limite x = 6.

La Figure 4.13 montre I’évolution spatiale du profil moyenne de la vitesse axiale grandes
échelles en comparaison avec des mesures expérimentales. On a placé les résultats du calcul
numérique en utilisant les trois types de modéles de fermeture pour le tenseur de Reynolds
a chacune des positions axiales dans le méme graphique.

Dans la suite, on présente les profils moyens des fluctuations de la vitesse et de I’énergie
cinétique turbulente. Pour obtenir les valeurs en moyennées dans le sens de Reynolds afin
de comparer avec les mesures expérimentales, on a ajouté 'apport des petites échelles mo-
délées a partir de la résolution de I’équation de transport de I’énergie cinétique turbulente
de sous-maille redistribuée de facon isotrope sur les trois composantes des fluctuations de
la vitesse :

W = (U@/)Z + %ﬁa
V2 = ()2 + 2, (4.19)
w? = (w?)2+ §@.

On apercoit ainsi la différence entre les valeurs calculées pour les grandes échelles par rap-
port a celles calculées avec 'apport des petites échelles.

Dans I’équation d’évolution de I’énergie cinétique turbulente de sous-maille (1.101), le
terme de dissipation est obtenu avec un modéle de longueur de mélange (1.109). Le co-
effcient de ce modeéle (C:) est calculé différement pour les boites du maillage adjascentes
au sol (1.110). On a proposé comme alternative un modéle de paroi qui permet d’ajuster
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F1G. 4.13  Profils de la vitesse moyenne axiale grandes échelles.
(—) Smagorinsky Standard; (——) 1,5 TKE; (— - —) Smagorinsky Dynamique; (a ) FR’82.
Supérieur (gauche) : x — xy = 0,960 ; (centre) x — x, = 1,920 ; (droite) z — z;, = 2, 884.
Inférieur : (gauche) x — x5 = 3,836 ; (droite) x — x5 = 4, 790.

progressivement sa valeur vers les boites de proche paroi (3.69). On montrera dans toute
la suite les résultats du calcul avec et sans cette modification.

Les grandeurs issues de la résolution des grandes échelles sont indiqués en trait (———),
les valeurs totales (résolues “plus” modélées a I’échelle de sous-maille) en utilisant le modéle
de paroi sont en ligne pleine (—) et sans le modeéle de paroi sont en trait et point (——
) et enfin les mesures expérimentales faites par FAckrerL & Rosins (1982) (FR’82) avec
les symboles (a ). De gauche a droite on a placé les résultats obtenus avec les modeéles
Smagorinsky Standard; 1,5 TKE et Samgorinsky Dynamique.

Les Figures suivantes montrent les profils obtenus a différentes abscisses de mesure : la
Figure 4.14 pour x — xs = 0,969, la Figure 4.15 pour x — z, = 1,929, la Figure 4.16 pour
xr— x5 = 2,880, la Figure 4.17 pour x — x5 = 3,830 et finalement la Figure 4.18 montre les
profils & © — z, = 4,796.
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F1G. 4.14 — Profils de I'énergie cinétique turbulente des différents composantes et totale de la
vitesse obtenus a x — x5 = 0, 964.

(——) Grandes échelles ; (—) Total avec modéle de paroi; (— - —) Total sans modéle de paroi;
(symboles) FR’82.

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky Dynamique.

Supérieur : vitesse axiale u?/u? (A ) et transversale v2/u? (e).

Inférieur : vitesse verticale w/u2 (W) et totale F/u2 (o).
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F1G. 4.15 — Profils de I'énergie cinétique turbulente des différents composantes et totale de la
vitesse obtenus a x — x5 = 1, 926.

(——) Grandes échelles ; (—) Total avec modéle de paroi; (— - —) Total sans modéle de paroi;
(symboles) FR’82.

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky Dynamique.

Supérieur : vitesse axiale u?/u? (A ) et transversale v2/u? (e).

Inférieur : vitesse verticale w/u2 (W) et totale F/u2 (o).
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F1G. 4.16 — Profils de I'énergie cinétique turbulente des différents composantes et totale de la
vitesse obtenus a x — x; = 2, 884.

(——) Grandes échelles ; (—) Total avec modéle de paroi; (— - —) Total sans modéle de paroi;
(symboles) FR’82.

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky Dynamique.

Supérieur : vitesse axiale u?/u? (A ) et transversale v2/u? (e).

Inférieur : vitesse verticale w/u2 (W) et totale F/u2 (o).
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F1G. 4.17 — Profils de I'énergie cinétique turbulente des différents composantes et totale de la
vitesse obtenus a x — x; = 3, 834.

(——) Grandes échelles ; (—) Total avec modéle de paroi; (— - —) Total sans modéle de paroi;
(symboles) FR’82.

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky Dynamique.

Supérieur : vitesse axiale u?/u? (A ) et transversale v2/u? (e).

Inférieur : vitesse verticale w/u2 (W) et totale F/u2 (o).
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F1G. 4.18 — Profils de I'énergie cinétique turbulente des différents composantes et totale de la
vitesse obtenus a x — xs = 4, 794.

(——) Grandes échelles ; (—) Total avec modéle de paroi; (— - —) Total sans modéle de paroi;
(symboles) FR’82.

Gauche : Smagorinsky Standard ; centre : 1,5 TKE ; droite : Smagorinsky Dynamique.

Supérieur : vitesse axiale u?/u? (A ) et transversale v2/u? (e).

Inférieur : vitesse verticale w/u2 (W) et totale F/u2 (o).



4.2 Validation dans le cas de ’expérience de Fackrell & Robins (1982) 169

4.2.5 Discussion

Les Figures 4.9, 4.10, 4.11 et 4.12 montrent la convergence du calcul pour LES, en
utilisant trois types de modéles de sous-maille et deux configurations de maillage.
En comparant les Figures 4.9 et 4.11 qui montrent la convergence des profils de la vitesse
axiale grandes échelles, on note qui’il n’existe pas de différences significatives entre les deux
types de configuration du maillage (fin et grossier) et on observe aussi que la convergence
du profil calculé avec le modéle sous-maille de Smagorinsky Dynamique a une forme un
peu plus “ondulée” par rapport aux autres types de modeles de fermeture. La convergence
reste bien réussie, méme avant le temps de stabilité proposé (t. =9 s).

Dans le cas de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse grandes
échelles, la convergence des profils n’est pas définie par une solution unique, il existe plutot
une zone de convergence ot les profils des moyennes glissantes sont compris.

La Figure 4.10 montre les profils de ’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la
vitesse axiale et verticale pour les trois types de modéles sous-maille issus du calcul avec
un maillage fin. On note que le modéle de Smagorinsky Dynamique porte une zone de
convergence plus étroite et ses profils sont légérement différents par rapport aux autres
types de fermeture.

Cette situation et aussi observée dans la Figure 4.12 pour le choix du maillage grossier.

Si 'on fait une comparaison entre les deux configurations du maillage, on observe que
les pics de turbulence obtenus avec le maillage grossier sont moins prononcés par rapport
a ceux du maillage fin. Plus particuliérement, pour la composante verticale de fluctuation
de la vitesse, la position du pic de la turbulence est instable dans le cas de 1'utilisation des
modeles de fermeture Smagorinsky Standard et 1,5 TKE. En plus, le temps de stabilité est
difficile & établir tandis que pour le choix de calcul avec le modéle Smagorinsky Dynamique,
un temps de stabilité de t. = 9 s est accepté.

Enfin, pour calculer les profils moyens on a utilisé les résultats des grandeurs instantanés
calculés a partir de t, =9 s et jusqu'a t = 31 s.

Les profils moyens de la vitesse axiale grandes échelles pour différentes abscisses sont
montrés dans la Figure 4.13 et les profils de 'énergie cinétique turbulente des fluctuations
des trois composantes dans les Figures 4.14 a 4.18.

La Figure 4.13 confirme que les profils moyens de la vitesse axiale grandes échelles
obtenus par calcul avec le modéle Smagorinsky Dynamique donne des valeurs plus petites
dans la zone de proche paroi par rapport aux autres types de modéles de fermeture. A plus
haute altitude, la situation est 'inverse. Ce comportement est encore plus marqué au fur
et & mesure que l'on s’éloigne en aval.

On ne peut pas encore définir quel modéle sous-maille est le plus performant. Il va falloir
faire attention aux profils de 1’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse.
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En observant les Figures 4.14 & 4.18, dans tous les profils des fluctuations de la vitesse,
on peut noter 'importance de 'apporte de I’énergie cinétique turbulente sous-maille selon
les relations (4.19) aux échelles résolues par la méthode LES. Cette correction est plus
grande dans la zone de proche paroi et encore plus pour la composante verticale de la
fluctuation de la vitesse.

Si l’on regarde I'évolution spatiale des profils grandes échelles (traits) pour comparer le com-
portement des trois types de modéles sous-maille par rapport aux mesures expérimentales,
on s’appergoit que pour les composantes axiales et transversales, les modeéles Smagorinsky
Standard et 1,5 TKE ont tendance a surestimer, alors que pour la composante verticale,
ils soussetiment. Ce tendence est progressivement plus marquée au fur et a mesure que ’on
s’éloigne en aval. Par contre, le modéle -textitSmagorinsky Dynamique a un comportement
plus stable.

Cet aspect est significatif et on I’avait déja remarqué au moment d’observer la convergence.

Le modéle de paroi proposé pour le terme de dissipation de I’énergie cinétique turbu-
lente sous-maille réduit le pic d’énergie cinétique turbulente a la paroi de fagon a obtenir
des profils moyens plus proches des mesures expérimentales.

On peut conclure que méme si pour les profils moyens de la vitesse axiale grandes
échelles, les modéles Samgorinsky Standard et 1,5 TKE ont un comportement plus stable
spatielement que ceux calculés avec le de modéle Smagorinsky Dynamique, la différence est
peu importante par rapport a la stabilité apportée par ce dernier pour les fluctuations de
la vitesse et leur énergie cinétique turbulente. En plus, ces profils sont plus proches aux
mesures expérimentales que les obtenus avec les modéles de fermeure 1,5 TKE et Smago-
rinsky Standard.

L’énergie cinétique turbulente de sous-maille issue de la résolution de ’équation de
transport (1.101), représente 'apport des petites échelles qu’il faut ajouter aux profils de
I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse des échelles résolues par 1’ap-
proche LES (grandes échelles) pour faire des comparaisons avec des mesures expérimentales.

La réduction du pic d’énergie turbulente fournie par le modéle de paroi dans le terme de
dissipation de I’énergie cinétique turbulente de sous-maille est observée dans ce cas comme
un aspect favorable.
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4.3 Validation dans le cas de l’expérience de Gong &
Ibbetson (1989)

Un deuxiéme cas de validation pour notre modélisation dynamique est présenté dans
cette section. Il s’agit de simuler le champ dynamique d’un écoulement de couche limite
au dessus d’une colline de faible pente.

On va comparer les résultats des simulations avec les mesures expérimentales menées
par GonG & IBBETSON (1989) dans une soufflerie & circuit ouvert du Département d’Agri-
culture de I'Université de Reading (Grande-Bretagne).

La soufflerie a une section de 1 m de largeur, 0,4 m de hauteur et 3 m de longueur
utilisable dans laquelle a été développée une couche limite neutre de 0,3 m de hauteur
suivant la méthode décrit par Countaan (1969).

Gong & IBBETsON (1989) ont placé une feuille de caoutchouc sur le sol de la soufflerie
avec des cylindres de h, = 3 mm de hauteur et de d, = 2 mm de diamétre. Ces centres
ont été placés de fagon uniformeavec une séparation de s, = 3,6 mm pour simuler une
rugosité. La hauteur de la rugosité caractéristique 2y est fonction de la hauteur, espace-
ment, forme et diamétre des éléments. Raurach et al. (1980) montre cette relation sous la
forme d’un coefficient de concentration A\, = % pour différentes formes géometriques de
ces ¢léments. Dans un travail postérieur, RAUPACH et al. (1991) montrent la relation pour
plusieurss types d’arbres dans le cas d’un couche limite atmosphérique.

Le coefficient de concentration A, appliqué au cas de la couche limite de laboratoire pour
I'expérience de Goneg & IBBETSON (1989) donne la valeur de la hauteur caractéristiquie de
la rugosité zg = 0,17 mm.

Gone & IBBETSON (1989) ont fait des mesures du champs de vitesse avec un anémo-
meétre a fil chaud aux différentes positions en suivant la ligne centrale du canal dans une
configuration de sol plat, d’abord sans la présence d’une colline gaussienne de faible pente
et apres avec elle.

La validation du code LES comportera la comparaison des profils de la vitesse moyenne
et de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations a différentes stations de mesure sans
et avec la présence de la colline.

Comme dans le cas de Pexpérience de FackreLL & Rosins (1982), Gonag (1991) s’est
intéressé a la dispersion de C'O; rejeté depuis une source ponctuelle. Des mesures de concen-
tration du gaz dans les deux configurations (sol plat et avec la présence de la colline) ont
été faites.
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F1G. 4.19 — Profils de la vitesse moyenne axiale.
Symboles : mesures de Gone & IBBETSON (1989) : © 1,21 m, m 1,51 m; a 1,71 m; + 1,91 m.

Analytique : —

4.3.1 Données de ’expérience

Les caractéristiques de la couche limite générée sont les suivantes :

0 =0,3m épaisseur de la couche limite.

U =8m/s vitesse extérieure. (4.20)
u, = 0,055 U, vitesse de frottement. ’

2o = 1,7.107* m hauteur de la rugosité caractéristique.

Cas du sol plat

Des mesures de la vitesse longitudinale et ses fluctuations ont été faites a quatre posi-
tions différentes sur ’axe du canal dans le cas du développement de la couche limite sur un
sol plat. La Figure 4.19 montre les profils de la vitesse moyenne axiale issus des mesures
expérimentales (symboles) et obtenus analytiquement (lignes).

L’équation de la vitesse moyenne dans la direction axiale (3.61) est la méme que dans
le cas de l'expérience de FAckreLL & RoBins (1982) avec une constante de Von Kdrmdn

ke = 0, 4.
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La Figure 4.20 montre les profils moyens de 1’énergie cinétique turbulente des fluctua-
tions de la vitesse mesurées aux mémes abscisses que la vitesse moyenne (symboles). Les
profils analytiques qu’on a obtenu sont représentés en lignes solides :

( 0,009 : 2>0,87.
el —1,7103In (%) —0,2288 , 0,5 <2 <0,87.
—5 = (4.21)
* —1,3229In (%) 40,0969 , 0,02 < % <0,5.
\ 274,21 (%) : 2.<0,02.
( 0,02 : 2> 0,87.
— —0,94161n (%) —0,1038 , 0.5 < 2 <0,87.
* —0,57In (%) 40,2002 , 0,02< 2 <0,5.
\ 120,43 (%) : 2.<0,02.
0,01 , 2> 0,85.
w2
3 =4 —L3495 (2)” +0,0463% +0,9465 , 0,01 < 2 < 0,85. (4.23)
94,031 (%) , 2.<0,01.

Ces profils analytiques seront utilisés pour le forgage des fluctuations de la vitesse.

cas de la présence de la colline

Une colline gaussienne de faible pente bidimensionnelle a été placée au milieu du canal
de facon perpendiculaire a la direction du flux.
Il s’agit d’une colline dont la forme est représentée par la fonction analytique suivante :

2(x) = hcos? ( 2”5) , (4.24)

ou h = 31 mm est la hauteur du sommet et L. = 200 mm est la demi-longueur, c’est a
dire la distance entre les positions axiales correspondantes a la demi-pente des deux cotés
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F1G. 4.20 — Profils moyens de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse.
Symboles : mesures Gong & IBBETSON (1989) : 0 1,21 m; m1,51 m; a 1,71 m; + 1,91 m.
Analytique : —



4.3 Validation dans le cas de ’expérience de Gong & Ibbetson (1989) 175

de la colline. Les pentes maximales reste inférieures a 14 degrés.

Des mesures de la vitesse moyenne axiale et verticale ainsi comme de I'énergie cinétique
turbulente dans les trois directions ont été faites a cinq stations sur le centre du canal :

— au pied en amont de la colline,
— a demi-pente en amont de la colline,

— au sommet de la colline,

a demi-pente en aval de la colline,

au pied en aval de la colline.

Gong & IBBeETSON (1989) ont testé la stabilité latérale du flux & une hauteur de z =
105 mm. Ils ont trouvé des variations de +1 % pour la vitesse moyenne axiale et £10 %
pour ’énergie cinétique turbulente.

4.3.2 Grandeurs caractéristiques de la turbulence

Dans ce cas, les valeurs de I'énergie cinétique turbulente maximale des fluctuations de
la vitesse sont :

2 2 2
Unaz —5.5: Unnaz — 9 4 Wiaa —1
2 T DY 2 T S 2 T =

U U U

L’échelle caractéristique de la vitesse turbulente est :

1 .
Uy = \/5 (w2, +v2, +w?. ) (=0,7579 m/s).

Le nombre de Reynolds caractéristique de la turbulence Re; défini en (4.6) est :

/

5
Re; ~ %(z 15157).

La taille de I’échelle de Taylor (4.12) donne :

46
AR ——(=0,0097 m).

Rei/2
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Le temps caractéristique de la turbulence a été calculé selon (4.13) :

4.3.3 Choix des paramétres pour la simulation des Grandes Echelles
dans le cas de ’expérience de Gong & Ibbetson (1989)

1. Le maillage de calcul numérique

D’apreés les relations (4.15) (Mason & CALLEN (1986)) pour le cas du maillage fin, les
tailles des mailles sont :

Az = 0,045 m, Ay = 0,028 m, AzZpae = 0,0198 m.

Les calculs numériques issus de ce choix ont donnés de mauvais résultats probable-
ment parce que le code ARPS est un code dimensionnelle et il n’est pas congu pour
simuler des couches limites minces (1/4 de I’épaisseur de couche limite par rapport au
cas de FAckreLL & Rosins (1982)). C’est un code atmosphérique pour la simulation
des échelles de I'ordre d’une centaine de meétres & plusieurs kilomeétres. Pour ce cas,
on trouve des meilleurs résultats en quintupliant toutes les grandeurs dimensionnelles
et la viscosité cinématique pour maintenir le nombre de Reynolds invariant.

Cela va donner les tailles de maillage suivantes :

Az = 0,225 m, Ay = 0,141 m, AZpaz: = 0,099 m.

Comme dans le cas de I'expérience de FAckreLL & RoBins (1982), on travaille avec
une méme taille de maille horizontale :

Az = Ay =0,1m.

Les dimensions du domaine de calcul seront choisies de maniére a prendre en compte
la derniére station de mesure expérimentale. Dans le cas du sol plat, cette station est
placée a x = 1,91 m mais dans le cas de la colline gaussienne, des mesures en aval
jusqu’a x = 2,0 m ont été faites. Pourtant, on va prolonger le domaine de calcul pour
obtenir des résultats de la dynamique du flux et de la dispersion jusqu'a x = 2,4 m.
Comme dans le cas précédent, on utilisera les 10 premiéres mailles du domaine pour
le pré-calcul de forgage des grandeurs dynamiques.
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Domaine  de calcul

Domaine de pré-caleul |« Domaine utile de caley] —»

7 indice | 1 2| 3| 4| 5| 1112 27 N i L5 | (5|7 72
de la maille
oL ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ |C.L‘nx
¥ calcul 0ol —— 410 2.5 3.5 45 55 7a
| | | | | |
¥ - 1z 1,5 17 14 2.1 24

coordonée ¥ du maillage de calcul

F1G. 4.21 — Disposition des boites du maillage de calcul pour la cordonnée axiale dans le
cas du sol plat.

La Figure 4.21 montre la disposition du maillage dans la direction axiale. La ligne
z calcul indique la coordonnée axiale dans le repére de calcul numérique et x la co-
ordonnée axiale dans le repére physique de ’expérience pour le cas du sol plat. La
Figure 4.22 montre les positions des mesures dans le cas de présence de la colline.

Pour terminer de définir les parameétres du maillage, il faut tenir compte que toutes les
grandeurs dimentionnelles réelles ont été multipliées par 5 pour le domaine de calcul :

Azpin = 1029 (= 8,5.10%m).
— D1 = 5z, (= 0,0425m, ce qui donne n; = 5).

- D2:5(: 1,51’11)

- D3:%5(:0,5m)
— ng = AZ‘;‘M (= 5 mailles).

Azy = %(Azmam + AZpin) (= 0,05375 m).
— ng = AD—ZZ (= 27,9 = 28 mailles).

— Ce qui donne Dy = 1,505 m.
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Domaine  de calcul

— Domaine utile de calcul

Doraine de pré-caleul

s indice | 1 2| 3| 4| 5| 1012 L2 32 |3?[ I |42[ | |4 | 52[ j88|70,71|72
de la maille
cL] ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ke
¥ calcul 001l — 410 2,5 3,0 3,5 40 4,5 50 7.0
| I | | | I | |
" . I 15 1,6 17 1,8 1,9 20 24

coordonée X du maillage de calcul

F1G. 4.22 — Disposition des boites du maillage de calcul pour la cordonnée axiale dans le
cas de la colline.

— nz=mnj + ng +n3+ 3 (= 41 mailles).

~ Az, = DFLetDs (= (05388 ),

La taille de I’échelle de Taylor dans le domaine de calcul est :

49
Ret/

C’est a dire que la taille verticale moyenne des mailles du maillage est de 'ordre de
I’échelle de Taylor.

Dans la Figure 4.23 on peut voir 'effet de contraction verticale du maillage dans le
cas du sol plat et la Figure 4.24 celui dans le cas de la colline.

2. Conditions initiales du champ de vitesse

Elles seront du méme type que dans le cas de I'expérience de FACKRELL & ROBINS
(1982).

On calcule le paramétre Iy avec 'équation (3.57) qui est nécessaire pour prendre en
compte la loi d’épaississement de la couche limite. Dans cette expression, z, = 1,0 m
selon la disposition axiale des mailles du maillage de calcul des Figures 4.21 et 4.22.
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F1G. 4.23 — Contraction verticale des mailles du maillage de calcul dans le cas du sol plat.
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F1G. 4.24 — Contraction verticale des mailles du maillage de calcul dans le cas de la colline.
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61;:1,0 5/4 Ue A
I — <ﬁ) 7) — 2, (= 102,96077 m),

ol d(z=1,0) = 1,5 m; U.=8m/s; v =17,5.10"° m?/s, pour le calcul.

Conditions aux limites du champ de vitesse

Dans le domaine de pré-calcul on applique la méthode de forgage du profil de la
vitesse moyenne avec la loi d’épaississement de la couche limite. On travaille avec la
condition quasi-périodique pour le champ fluctuant.

Les conditions du champ de vitesse en amont du domaine utile de calcul sont aussi
forcées et obtenues a la sortie du domaine de pré-calcul. En aval, on utilise les condi-
tions de convection (3.67).

Choix du pas de temps

Comme dans l'expérience de Fackrerr & Rosins (1982), on travaille avec le grand
pas de temps pour résoudre les termes des équations de la quantité de mouvement qui
sont indépendantes de la pression et avec un petit pas de temps pour tenir compte
des effets de propagation des ondes acoustiques.

Selon I’expression (4.16) pour calculer le grand pas de temps sans tenir compte de la
fréquence de Brunt Viisdld on a :

—1/2
1)? 1\° 1\’
(E) + (A—y) + <AZ ) ] = 2,86.10745.

Atg =2,0.10""s.

1
Atg < ——
|Vmaw|

On a pris

Pour le petit pas de temps, on a choisi une valeur 10 fois plus petite par rapport au
grand pas de temps comme dans le cas de la simulation de I'expérience de FACKRELL
& Roszins (1982), soit :

At, =2,0.10""s.

Critére de stabilisation du calcul et des statistiques

Pour obtenir le temps de stabilité, on calcule les profils moyens de la vitesse dans la
direction axiale et ses fluctuations avec des échantillons des résultats des grandeurs
instantanées tous les T'e = (1/2)T; pendant un période de temps de 27; ou T; est le
temps caractéristique de la turbulence selon (4.13) :
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29
T, =-— (=1,325s).
t 3 Ué ( ’ S)
On va prendre T; = 1 s pour assurer le passage des gros tourbillons énergétiques :

1
Te = §Tt (: 0,5 S).

Un deuxiéme ensemble de moyennes est obtenu en faisant glisser le temps de Te,
sucessivement, jusqu’a la fin des échantillons 107;.

On regarde quel est le temps qu’il faut atteindre pour obtenir des profils moyens
glissants stables.

6. Coefficient de frottement
Le calcul de ce paramétre en tenant compte de la loi logarithmique est encore valable

pour la premiére maille de calcul. De maniére similaire a I’expression (4.18) :

k}2

Cam = (=0,03).

7. Conditions initiales des grandeurs scalaires
[’éxpérience a été développée en conditions de stabilité atmosphérique neutre avec

une température potentielle § = 294°K. La pression au niveau du sol a été fixée a
1000 hPa.

8. Modéle de sous-maille
On a utilisé le modéle Smagorisnky Dynamique qui est le plus performant pour la

stabilité des fluctuations de la vitesse dans le cas de I'expérience de FACKRELL &
RoBins (1982).

4.3.4 Reésultats
Cas du sol plat

D’abord, on présente les profils des moyennes glissantes de la vitesse pendant un in-
tervalle de temps de 27;. La Figure 4.25 montre la convergence du calcul pour la vitesse
moyenne. La Figure 4.26 présente les profils de convergence pour 1’énergie cinétique turbu-
lente des fluctuations axiales et verticales de la vitesse grandes échelles. On peut voire que
pour ces profils le temps de convergence est plus grand. On a mis en évidence les profils
initiaux utilisés pour le forcage. L’énergie cinétique turbulente des fluctuations verticales
de la vitesse est plus lente & converger. On peut choisir comme temps de stabilité : t, = 5 s.
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F1G. 4.25 — Profils de moyennes glissantes de la vitesse axiale grandes échelles.
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F1G. 4.26 — Profils de moyennes glissantes de 1’énergie cinétique turbulente des fluctuations axiales
et verticales de vitesse grandes échelles.

On va maintenant présenter les résultats des grandeurs dynamiques moyens obtenues a
partir de t = 5 s. Ces profils ont été obtenus en calculant les moyennes des valeurs instan-
tanées avec des échantillons tous les T'e = 0,5 s dans l'intervalle de temps : [5 s — 25 s,
c’est a dire pendant 107} & partir du temps de stabilité.

La Figure 4.27 montre les profils de la vitesse moyenne axiale grandes échelles u_@(z)
(ligne) en comparaison avec les mesures de Goneg & IBBETSON (1989) (symboles) a ’abscisse
x = 1,51 m. A gauche la vitesse est adimensionnalisée par sa valeur a 'extérieur de la
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couche limite U, = 8 m/s et 1’élévation z, par la hauteur de la couche limite 6 = 1,5 m. A
droite, on montre, en échelle logarithmique, I’élévation 2z adimensionnalisée par la hauteur
de la rugosité du sol zy = 8,5.107* m et la vitesse adimensionnalisée par la vitesse de
frottement w, = 0,44 m/s.

0.75

z/ &

0.5

0.25

/1y
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 5 10 15

u*/Ue ufu,

F1G. 4.27 — Vitesse moyenne axiale grandes échelles.
— Calcul numérique ; Bmesurées & z = 1,51 m.

Dans la partie gauche de la Figure 4.28, on observe le profil de I’énergie cinétique turbu-
lente grandes échelles E9,) (traits) et totale E(,y = E®,) + E©(,) (lignes) en comparaison
avec le profil de forcage analytique (ligne pointillée) calculée avec les équations (4.21),
(4.22) et (4.23).

A droite, les profils de I'énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse ré-
solues par LES (traits) et totale (résolues plus modélées (lignes)) pour chacune de leurs
composantes sont aussi comparées avec des mesures expérimentales.

Les Figures 4.29 et 4.30 montrent réspectivement les profils de la vitesse moyenne axiale
grandes échelles pour les abscisses x = 1,71 m et x = 1,91 m.

Dans la Figure 4.31 on présente les profils de ’énergie cinétique turbulente des fluctua-
tion de la vitesse & x = 1,71 m (gauche) et & x = 1,91 m (droite).
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0.75

zl®

0.5

0.25

w2iu?, viIud u?iu?

F1G. 4.28 — Profils moyens de I’énergie cinétique turbulente et des fluctuations : x = 1,51 m
Grandes échelles ( ——) ; Totale ( —) ; Profil analytique (...)

Gauche : Energie cinétique turbulente.

Droite : Fluctuation de la vitesse (composante verticale w’ : B, tranversale v’ : o, axiale u’ : a ).

ir L
I 3
l - 10 o
0.75 r
: o
° R
N[ N
=]
0.5
L 10°
0.25 I
- 10
0‘7 T IR IR IR NI R
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 5 10 15
u'/Ue u/u,

F1G. 4.29 — Vitesse moyenne axiale grandes échelles
— Calcul numeérique ; mmesurées a x = 1,71 m.
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F1G. 4.30 — Vitesse moyenne axiale grandes échelles
— Calcul numérique ; mmesurées a = = 1,91 m.

0.75

zl®

0.5

0.25

0.75H

zl®

0.5

0.25

F1G. 4.31 — Profils de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse. Abscisses
x = 1,71 m (gauche) ; x = 1,91 m (droite).
Grandes échelles ( ——) ; Totale ( —);

Composante verticale w’ : m, tranversale v’ : «, axiale u’ :

A
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Cas de présence de la colline

On montre dans les Figures 4.32 et 4.33 les profils des moyennes glissantes a trois
abscisses : (gauche) au pied en amont de la colline, (centre) au sommet de la colline,
(droite) au pied en aval de la colline.

Pour I’énergie cinétique turbulente des fluctuations de la vitesse, on peut observer que,
en raison de la présence de la colline, le profil moyen calculé avec des échantillons compris
entre [1,0 s — 5,0 s| n’est pas encore dans la zone de convergence comme dans le cas
du sol plat. Nous devons prendre le temps de stabilité un peu plus grand. On choisi t, = 6 s.

On ne peut pas non plus admettre qu'un temps de calcul t = 20T} est statistiquement
représentatif pour obtenir des profils moyens du champ dynamique dans le cas de présence
de la colline. Dans la Figure 4.34 on montre la vitesse moyenne axiale a différents inter-
valles de temps, obtenue a la hauteur de la premiére maille de calcul z = 3 mm de fagon
a observer l'effet d’homogénéité transversale.

On n’observe plus de différences entre les moyennes calculées avec des échantillons com-
pris entre [6 s — 50 s] et celles compris entre [6 s — 60 s]. Dans la suite, on présente
les résultats des profils de vitesse moyenne avec des échantillons compris entre [6 s — 50 s].

Gone & IBBETSON (1989) ont mesuré la vitesse a cing positions sur l’axe du canal. On
montre dans la Figure 4.35 les profils de la vitesse moyenne axiale grandes échelles rappor-
tés a la vitesse exterieure (U,) en fonction de la hauteur sur le sol rapportée a la hauteur
du sommet de la colline h en échelle normale (gauche) et en échelle logarithmique (droite).
La Figure 4.36 présente la différence entre la vitesse moyenne perturbée et non perturbée
par la présence de la colline Au® = u® — uj rapportée a la valeur de la vitesse moyenne
non perturbée (sol plat).

Les Figures 4.37, 4.38 et 4.39 montrent respectivement les différences entre les valeurs
moyennes des énergies cinétiques turbulentes des fluctuations de la vitesse pour les com-
posantes axiales, tranversales et verticales et celles des fluctuations non perturbées par la
présence de la colline (sol plat) sur les cinq positions. Les calculs sont représentés par les
lignes et les mesures par les symboles. Les autheurs de I’expérience montrent seulement
deux profils de fluctuation de la vitesse pour la composante tranversale, au pied en amont
et au sommet de la colline.
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4.3.5 Discussion

Dans le cas du sol plat, on observe un bon accord entre les mesures expérimentales
et les résultats numériques tant pour la composante axiale de la vitesse moyenne grandes
échelles que pour les fluctuations des trois composantes (Figures 4.27, 4.28, 4.29, 4.30
et 4.31). Il existe une petite sous-estimation de la vitesse moyenne trés prés du sol, z ~ 2
mm (z/zy = 10), pour les positions 1,71 m et 1,91 m de l'ordre de 15 % (Figures 4.29 et
4.30).

Comme dans le cas de I'expérience de FAckreLL & Rosins (1982), on a ajouté ’énergie
cinétique turbulente sous-maille selon ( 4.19) aux profils calculés avec LES pour obtenir les
profils de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations totales de la vitesse. Ces profils sont
en accord avec les mesures expérimentales pour les composantes tranversales et verticales.
Cependant, on trouve une sur-estimation legeére pour la composante axiale trés pres du sol
az~bmm,z/6=0,015 (Figures 4.28 et 4.31).

La colline est vu par I’écoulement comme un obstacle dont la forme et la hauteur produit
des perturbationes supplementaires. La valeur qu’on a estimé pour les temps caractéris-
tique de la turbulence T; avec des relations de turbulence homogenea isotrope (4.13) sont
encore plus loin de donner les bons ordres de grandeurs des échelles caractéristiques. On
constate dans les profils des moyennes glissantes de ’énergie cinétique turbulente des fluc-
tuations de la vitesse (Figure 4.33), qu’il faut un temps de convergence plus long. L’effet de
la présence de la colline affecte aussi la convergence du calcul vers une solution homogeéne
dans le sens tranversale de la vitesse axiale & cause d’un augmentation des fluctuations
dans les trois directions. On a observé ce phénoméne dans la Figure 4.34 ou les valeurs de
la vitesse axiale moyené sur différentes intervalles de temps & z = 3 mm commencent a
présenter une stabilité transversale a partir de ¢ = 50 s. Il faut donc augmenter le temps de
calcul d’un facteur 2 par rapport au cas du sol plat pour obtenir les statistiques du champ
dynamique.

Les Figures 4.35 et 4.36 montrent un bon accord entre la vitesse moyenne grandes
échelles calculée par 'approche LES et obtenue par les mesures experimentales pour toutes
les positions sur la colline. Il existe une legére sur-estimation au desous de z = 6 mm
(2" /h = 20) pour la position du sommet de la colline qui est presque de 15 % a z = 2 mm
(premiére mesure au desus du sol dans la Figure 4.36).

Les profils de la différence entre les moyennes des énergies cinétiques turbulentes des
fluctuations totales de la vitesse perturbée et non perturbée par la présence de la colline
(Figures 4.37, 4.38 et 4.39) montrent que les valeurs calculées sont légérment plus faibles
par rapport aux mesures experimentales dans la partie supérieure de la couche limite
(z > 20 ¢m). Par contre, a cette hauteur il n’existe aucun argument qui permet d’expliquer
cette différence. Les auteurs de 'expérience affirment que les fluctuations de la vitesse
augmentent & cause de la présence de la colline sur presque toute la couche limite.

On peut observer dans la Figure 4.37 que la tendance des profils de la perturbation de
I’énergie cinétique turbulente des fluctuations axiales de la vitesse a cause de la présence de
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la colline rapportées a la valeur moyenne non perturbée est la méme que celle trouvée par
les experimentateurs pour les cing positions sur la colline. Il existe une sous-estimation pour
la position au pied en amont de la colline et une sur-estimation pour les autres positions.
La derniére devient plus important dans la zone de proche paroi (z < 9 mm) pour les deux
positions en aval de la colline.

Les profils de perurbation de I’énergie cinétique turbulente des fluctuations dans la
direction transversale & cause de la présence de la colline, rapportées a la valeur moyenne
(Figure 4.38) montrent aussi un écart dans cette zone pour la position du sommet de la
colline.

Les profils de la perturbation de la colline du méme grandeur mais sur la direction
verticale (Figure 4.39) montrent que 'on arrive aux mémes considérations, elles sont sur-
estimées pour les positions en aval de la colline par rapport aux mesures expérimentales
dans la zone bas de la couche limite (z < 22 mm) tandis qu'il existe un bon accord pour
les positions en amont de celle-ci.
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F1G. 4.32  Profils de moyennes glissantes de la vitesse axiale grandes échelles.

(gauche) : au pied en amont de la colline, (centre) : au sommet de la colline, (droite)

aval de la colline.

: au pied en



VALIDATION DYNAMIQUE DU CODE LES

190

L(s1w) ,(,.m)
ST, L T0 ]

SQ0,

sy (. m)

STO, L T0 |

SQ0,

L(s/w)

(ST0, 10

o)
1 SQ0,

S0 50 leo
N I N~ N
L w L (W\ | (w\
bt T It
9ouabIanuod 9ouabianuod 9ouablanuod |
ap auoz ap auoz apauoz | |
IR R A — 0°9- 00 =— 09-0C =— |
§G-GT GG6-G1 G§G-GT
Omno.ﬂ ------------- OWlOH ------------- u
ST GV -G0 === = w— ST GY-G0 = = = ST
0r-00 ==== 0v-00 ==-==
J(syw) ,(,.n) J(srw) ,(.n) As/w) (.n)
NN SN N S D I S0 % 1 ERY o
|“V|¥n.. Kl\\' T | | -
S0 S0 S0
N | N o \_M
3 3 )
12 T It
9ouabianuod | 9ouablanuod | 90uahlIanu0o -
ap auoz | ap auoz ! | ap auoz ! L
GG-GT I G'G-G1T [ G'G-G1T
OG-0 T =esensnnnnnnn - 0'G-Q'T =eeenssusnnnn B OG-0 =eeeessnunnns [
GY-G0 == = = ST SY-G0 == = = ST SY-G0 == = =— ST
07-00 == == 07-00 = === 0y-00 ====

F1G. 4.33 — Profils des moyennes glissantes de 1’énergie cinétique turbulente des fluctuations

axiales et verticales de la vitesse grandes échelles.
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F1G. 4.34 — Vitesse moyenne axiale grandes échelles calculée avec différents intervalles de temps

a2z =3 mm.
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F1G. 4.35 — Vitesse moyenne axiale u® rapportée a la vitesse extérieure

sur la colline en fonction de la hauteur sur le terrain 2” rapportée a la hauteur du sommet h.
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F1G. 4.36 — Différence entre la vitesse moyenne axiale perturbée en non perturbée par la présence
de la colline u® — u? rapportée a la vitesse moyenne axiale non perturbée u? pour cinq positions
sur la colline en fonction de la hauteur sur le terrain 2” rapportée a la hauteur du sommet h.
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F1G. 4.37 — Différence entre les énergies cinétiques turbulentes des fluctuations de la vitesse

axiale perturbée en non perturbée par la présence de la colline u/2 —

12 2 N
ug rapportée a la moyenne

de T'énergie cinétique turbulente de la fluctuation axiale non perturbée u62 pour cinq positions

comme fonction de la hauteur sur le terrain 2” rapportée a la hauteur du sommet h.
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FIG. 4.38 — Différence entre les énergies cinétiques turbulentes des fluctuations de la vitesse
tranversale perturbée en non perturbée par la présence de la colline V2 — vo rapportee ala
moyenne de ’énergie cinétique turbulente de la fluctuation transversale non perturbée Uo pour
cinq positions comme fonction de la hauteur sur le terrain z” rapportée a la hauteur du sommet

h.
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FIG. 4.39 — Différence entre les énergies cinétiques turbulentes des fluctuations de la vitesse
verticale perturbée en non perturbée par la présence de la colline w?— w62 rapportée a la moyenne
de I’énergie cinétique turbulente de la fluctuation verticale non perturbée w62 pour cing positions
comme fonction de la hauteur sur le terrain 2” rapportée a la hauteur du sommet h.



Chapitre 5

LE MODELE COUPLE
LES-STOCHASTIQUE

5.1 Introduction

Dans ce chapitre, on va introduire le suivi lagrangien des particules fluides, décrit dans
le Chapitre 2, couplé avec la simulation des grandes échelles (LES) pour obtenir un modéle
complet de dispersion atmosphérique de particules fluides porteuses d’espéces passives ou
réactives.

On présentera ensuite les expériences de FACKRELL & RoBins (1982) et Goneg (1991)
pour valider ce modéle en ce qui concerne les champs de concentration. Dans la premiére
expérience, il s’agit des mesures de concentration de propane issu d’une source ponctuelle
surélevée et placée dans une couche limite neutre sur un sol plat. Pour la deuxiéme expé-
rience, une source de C'Oy surélevée est placée en amont d’une colline bidimensionnelle de
faible pente en atmosphére neutre. Des mesures de concentration ont été faites sur 'axe
du canal a différentes positions.

5.2 Description et mise en place du modéle couplé

Dans le chapitre précédent (§ 4.2) nous avons comparé les mesures expérimentales de
I'expérience de FAckreLL & Ro.ins (1982) relatives au champ de vitesse avec les résultats
numériques de LES et on a pu constater qu’avec le modeéle de sous-maille Smagorinsky
Dynamique les résultats étaient trés bons. Dans la suite, on utilisera ce modéle couplé avec
le modéle stochastique pour le suivi lagrangien de particules fluides porteuses de scalaire.

5.2.1 Les équations

L’évolution temporelle de la vitesse lagrangienne d’une particule peut étre décomposée
en une partie qui suit les mouvements des grandes échelles de I’écoulement porteur et une
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partie qui représente le mouvement des petites échelles non résolues pour I'approche LES :

AUitmyy _ [ Aimr) ¢ N i (5.1)
dt dt dt '

L’application du filtre sur la derivée totale donne deux termes selon on a vu dans le
Chapitre 1 (§ 1.4.1, § 1.4.2) et la partie non résolue peut étre modélée avec 1'équation
stochastique (2.54). I’évolution temporelle de la vitesse lagrangienne peut s’écrire donc :

AU 1y B dus sy ORijm diiy

= . 5.2
dt a0z, | &t (5.2)
N , N~
LES stochastique

On détermine la vitesse lagrangienne d’une particule fluide en prenant les résultats du
champ de vitesse grandes échelles résolu par le code LES (uf?m’t)) selon I’équation (1.50)
avec le modeéle de sous-maille (1.57) pour le tenseur de Reynolds (R;jn)) et les petites
échelles sont obtenues avec I’équation stochastique d’évolution temporelle de la fluctuation
de vitesse lagrangienne (ﬁ;(t)). Cette derniére présente un terme de type déterministe sous la
forme du tenseur G;; qui peut étre modélé en supposant que la turbulence est inhomogene,
isotrope, non-stationnaire (2.56). Ainsi, les grandeurs eulériennes obtenues en chaque point
du maillage de calcul par le code LES sont utilisées pour calculer le tenseur G;; dans chaque
maille du domaine.

I1 suffit donc de connaitre ces grandeurs a l'instant (¢) et a la position (Xi(m7t)), ol
se trouve la particule fluide en utilisant une méthode d’interpolation a l’aide des nceuds
du maillage ou se trouve la particule fluide comme 'on avait proposée dans le Chapitre
2 (§ 2.3.3) (2.48) et Figure 2.1. Les grandeurs eulériennes a interpoler et nécessaires pour
résoudre ’équation stochastique relative a I’évolution de la fluctuation de la vitesse lagran-
gienne sont :

S)
(XZ 7t)

— L’énergie cinétique turbulente du champ résiduel £

— L’évolution temporelle de I'énergie cinétique turbulente résiduelle modélée par 1’équa-

©
tion (2.57) %o@,w-

— La dissipation visqueusse €, .
(3

— Le tenseur Reynolds de sous-maille pour résoudre 'expresion 887;” (Xit).
J

Le champ de vitesse grandes échelles uf? Rt)"
On a travaillé avec deux méthodes d’interpolation : Celle des polynoémes de Lagrange et
celle qui interpole les grandeurs en fonction de I'inverse du carré de la distance entre la
position de la particule et les nceuds du maillage (dite barycentrique). Ces méthodes sont
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décrites dans ’Annexe B.

L’équation différentielle d’évolution de la trajectoire lagrangienne d’une particule fluide
a 'aide du modele choisi pour le tenseur G;; (2.56) peut s’écrire :

( dXiim) ~

dt = ViXity
dﬁi(f(i,t) _ du??f(i,t) _l_aRij(X t)+3 iXit) [ 1dE 5o t)ico (Xi,t) (5 3)
dt dt O, T2\ dE
’i:t

L +1 /C’OE(Xi,t) n(t)

5.2.2 La discrétisation du modéle
Les équations différentielles lagrangiennes (5.3) sont discrétisées sous leur forme clas-

sique (Durbin (1980)) :

~1

! . . ~1 .
ui(Xi,t+At) - Ui(f(i,t) + ’Yu(Xi,t) + au(Xi,t)ui()A(i’t) + ﬁu(Xi,t)n(t) At

(5.4)
T D )
Ui(Xi’t+At) B ui(fQ,t—kAt) + ui(f(i,HAt)’
ol les paramétres a,, 3, et 7y, sont :
3 1 (1 dEe(A ) Cos(xi,t))
Qa, s — — Xi)— ————=
u(X;,t) ) 3 )
2F i) 3 dt 2
Bzt \ CoE k.0 (5.5)
Y PR kot
w(X ist).
(Xi,t) A.T]
Et la position future de la particule fluide est donnée par :
% 5 Uz X 4 A + UZ X
KXimtrat) = Ximy) T (ot t)2 G0N NG (5.6)

Ce dernier modéle couplé sera utilisé dans la suite pour simuler la dispersion des par-
ticules fluides.
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5.2.3 Conditions initiales pour les particules fluides

Initialement, les particules fluides sont placées a la source et sont soumises a un champ
de vitesse égal a la vitesse des grandes échelles plus une fluctuation aléatoire dont les ca-
ractéristiques statistiques dépendent du champ eulérienne grandes échelles :

S

Les valeurs initiales de la position et de la vitesse lagrangienne des particules fluides
sont calculées en tenant compte de la position de la source, de son diamétre et des condi-
tions du champ de vitesse :

R Ts+ dsRnd O)pa
Xi(m,O) = Ys + dsRnd(O)q, (58)
Zs + dsRnd(O)h

A

. .8 y
Ui(Xi’o) B ui(f(i,o)aui(fq,o) Rna(O)n,

ol Ty, Ys, zs sont les coordonnées du centre de la source de diameétre ds et R,4(0); avec
i =p,q,r,n,..sont des valeurs aléatoires équiprobables sur [0, 1] de moyenne nulle, et non
corrélées entre elles.

5.2.4 Conditions aux limites pour les particules fluides

Quand les particules fluides arrivent aux limites du domaine de calcul, il faut leur don-
ner une nouvelle position et une nouvelle vitesse.

— Limites latérales : Quand une particule fluide sort du domaine de calcul par un coté,
on va considérer qu’elle est remplacée par une autre particule fluide qui entre dans
le domaine a la méme vitesse. Cela est en accord avec les conditions aux limites des
écoulements de canal.

Une autre facon de voir ce phénomeéne est de dire que la particule fluide subit un
rebond élastique.

— Limite inférieure : Quand une particule fluide arrive au sol, elle subit un rebond élas-
tique.
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Limite en aval de I’écoulement : Quand une particule fluide arrive a la fin du domaine
de calcul, on ne la suivra plus.

— Limite supérieure : Il est prévu que le panache n’arrive pas au dessus de cette limite.
Si une particule fluide va au dela de la hauteur du domaine de calcul, elle subit un
rebond élastique (condition aux limites pour les écoulements de canal).

5.2.5 Meéthode de calcul de concentration des particules fluides

Pour calculer la moyenne et I’écart type de la concentration des particules fluides dans
le plan axial en aval de la source, on va construire des boites de comptage. Les centres des
boites seront placées sur les abscisses des stations de mesure expérimental et sur le plane
axial qui contient a la source.

On compte la quantité de particules fluides qui se trouvent dans chaque boite de comp-
tage pour calculer les profils moyens et les écart-types.

5.3 Validation dans le cas de 'expérience de Fackrell &
Robins (1982)

Dans cette partie, on va appliquer le modéle couplé LES-stochastique (5.3) pour le suivi
de particules fluides et comparer les résultats statistiques du champ de concentration avec
les mesures expérimentales du gaz propane rejeté depuis une source ponctuelle surélevée
sur un sol plat placée & une hauteur de z;, = 0, 199.

Nous ne tenont pas compte de la diffusion moléculaire car cela est ici négligeable. Dans
le prochain chapitre, nous présenterons un modéle de diffusion adapté a la méthode de
suivi des particules fluides.

Les mesures ont été faites sur le plan axial ot est placée la source a différentes abscisses
(4.14). Cela est pris en compte pour construire le maillage de calcul selon la Figure 5.1.

Les données des profils de concentration de propane a différentes stations de mesure,
réalisées par FackreLL & Rosins (1982), sont comparées avec les résultats de la simulation
numérique du modele couplé LES-stochastique (5.3).

Pour calculer la concentration des particules fluides on a divisé la hauteur de la couche
limite en 12 boites de comptage de tailles Ab = Az = Ay = Az =0,1 m.
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Domaine de pré-calcul

indice |1 2|3|4|5| |11

de la maille
CL
X o0l — 10
X - }(S _—
| | | | | |
H-Hg 0o 096 1,92 288 3,83 479

coordonée ¥ du maillage de calcul

F1G. 5.1 — Disposition des boites du maillage de calcul et stations de mesure de la concen-
tration de propane (FackreLL & Rosins (1982)).

Selon les résultats de validation dynamique du code LES, on a récupéré tous les gran-
deurs instantanées calculées par le code a t, = 9 s (temps de stabilité dynamique) afin de
commencer a injecter des particules fluides depuis la source. On va présenter les résultats
du calcul de la concentration moyenne et de I’écart-type pour trois alternatives :

— (1 : Pour ce cas on a utilisé une interpolation avec la méthode des Polynémes de
Lagrange. On a lancé 10 particules par pas de temps depuis la source, ce qui fait
50.000 particules par seconde avec un pas de temps de calcul Atg = 2.107% s.

— (5 : Dans ce cas on utilise la méthode d’interpolation de type barycentrique. Comme
dans le cas précédent, on a lancé 10 particules par pas de temps depuis la source.

— (5 : On utilise la méme méthode d’interpolation qu’en C'5 mais on a doublé le flux de
particules a la source. Dans ce cas, on a lancé 20 particules a chaque pas de temps,
ce qui fait 100.000 particules par seconde.

Dans tous les cas, le modéle de sous-maille est le modéle Smagorinsky Dynamique.

5.3.1 Résultats

Les données de la position et de la vitesse des particules ont été enregistrées tous
les 0,25 s aprés d’avoir attendu 3 s, nécessaires pour obtenir un régime stationnaire du
nombre des particules présentes dans le domaine de calcul. La Figure 5.2 montre 1’évolution
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temporelle de la quantité de particules fluides contenues dans le domaine de calcul pour
les trois cas d’étude. Les oscillations dans I’évolution temporelle du nombre de particules
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Quantité de particules dans le domaine de calcul
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F1G. 5.2 Evolution de la quantité des particules (NP) dans le domaine de calcul.
C : calcul : méthode d’interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules & la source :

50.000 p/s.
(5 : calcul : méthode d’interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.

(5 : calcul : méthode d’interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 100.000 p/s.

fluides dans le domaine de calcul (NP) est due au fait que les particules qui sortent du
domaine en aval de I’écoulement sont portées par des grosses structures cohérentes et leur
nombre n’est pas instantanément compensé par celles qui sont injectées depuis la source a
chaque pas du temps.

On s’apercoit aussi que dans le domaine de calcul, on arrive & suivre plus de 100.000
particules au méme instants dans les cas C; et (5 et plus de 200.000 particules pour Cs.

Le temps physique total de la simulation, pour le suivi des particules, depuis 'instant
de rejet (t—t.) a été de 22 s, ce qui a permi d’obtenir 19 s utiles pour le calcul des profils de
concentration moyenne. Les temps de calcul pour les cas Cy, Cs et (5 ont été de 525.505 s
(6 jours et 2 heures), 182.491 s (2 jours et 3 heures) et 506.235 s (5 jours et 21 heures)
respectivement.

On peut en déduire que le temps de calcul avec la méthode d’interpolation des Poly-
nomes de Lagrange est 2,9 fois plus grand que celui pour la méthode barycentrique. Pour
cette derniére méthode d’interpolation, si on double la quantité de particules a suivre, le
temps de calcul est presque 2,8 fois plus grand.
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Dans la totalité de la simulation on a suivi 1.165.390 particules fluides dans le cas C1,
1.165.866 pour Cy et 2.241.014 pour Cs.

Les profils de la concentration moyenne sont rapportés a leurs valeurs maximales et
comparés aux mesures expérimentales.

Les Figures 5.3, 5.4, 5.5, 5.6 et 5.7, montrent les comparaisons entre les profils de la
concentration moyenne calculée par le modéle LES-stochastique et mesurée par FACKRELL
& Rogins (1982) aux abscises (z — ) /0 = 0,96; 1,92; 2,88; 3,83 et 4, 79 respectivement.

Les Figures 5.8, 5.9, 5.10, 5.11 et 5.12 présentent les comparaisons des écart-types de
la concentration aux mémes abscisses.

La Figure 5.13 montre des panaches instantanés des particules fluides a t —%, = 0,25 s;
0,50 550,75 s et 1,50 s de temps physique.

Les Figures 5.14, 5.15 et 5.16 présentent quelques trajectoires des particules fluides et
I’évolution longitudinale et vertical de leur vitesse.
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0.9 = exp
i oo,
0.8 — 0,
- [ ——— 03
0.74

Station: 0,96 & C/ Coy

FI1G. 5.3 — Abscisse £ — x5, = 0, 966.

0.9 = exp
i oo -c,
0.8 c,
- [ ——— 03
0.74

Station: 1,92 clc

FIG. 5.4 — Abscisse x — x5 = 1,926.

Profils de la concentration moyenne du gaz passif (propane) issu d’une source ponctuelle rap-
portés & leur valeur maximale.

N exp : mesures expérimentales.

C : Interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(5 : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.

(3 : Interpolation barycentrique. Flux de particules & la source : 100.000 p/s.
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0.9 = exp
i oo,
0.8 — 0,
- [ ——— 03
0.74

Station: 3,83 & clc

FIG. 5.6 — Abscisse z — x5 = 3, 836.

Profils de la concentration moyenne du gaz passif (propane) issu d’une source ponctuelle rap-
portés & leur valeur maximale.

N exp : mesures expérimentales.

C : Interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(5 : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.

(3 : Interpolation barycentrique. Flux de particules & la source : 100.000 p/s.
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Station: 4,79 &

F1G. 5.7 — Profils de la concentration moyenne du gaz passif (propane) issu d’une source ponctuelle

rapportés a leur valeur maximale.

Abscisse T — xg = 4,799.

z/d

] exp

—_—

Station: 0,96 &

0.8

=

F1G. 5.8 — Profils de I'écart-type de la concentration du gaz passif (propane) issu d’'une source
ponctuelle rapporté & leur valeur maximale.

Abscisse © — x5 = 0,960.

B exp : mesures expérimentales.

Cy : Interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(s : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(5 : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 100.000 p/s.
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0.9 = exp
i oo,
0.8 — 0,
- [ ——— 03
0.74

Station: 2,88 & e

F1G. 5.10 — Abscisse  — x5 = 2, 884.

Profils de I'écart-type de la concentration du gaz passif (propane) issu d’une source ponctuelle
rapporté a leur valeur maximale.

N exp : mesures expérimentales.

C : Interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(5 : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.

(3 : Interpolation barycentrique. Flux de particules & la source : 100.000 p/s.
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0.9 = exp
i oo,
0.8 — 0,
- [ ——— 03
0.74

Station: 4,79 & c?c?

Fi1G. 5.12 — Abscisse ¢ — x5 = 4, 7996.

Profils de I'écart-type de la concentration du gaz passif (propane) issu d’une source ponctuelle
rapporté a leur valeur maximale.

N exp : mesures expérimentales.

C : Interpolation des polynomes de Lagrange. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.
(5 : Interpolation barycentrique. Flux de particules a la source : 50.000 p/s.

(3 : Interpolation barycentrique. Flux de particules & la source : 100.000 p/s.
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F1G. 5.13 — Panaches instantanés des particules fluides.
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F1G. 5.14 — Trajectoires de particules fluides éjectées de la source.

5.3.2 Discussion

La concentration moyenne des particules fluides est en générale en bon accord avec les
mesures expérimentales a toutes les stationes de mesure.

Il existe quand méme une sous-estimation du niveau de concentration en proche paroi
pour tous les cas testés aux deux derniéres stations de mesure.

En comparant la technique d’interpolation (cas C; et Cy) on s’appergoit que le panache
moyen calculé avec I'interpolation des polynémes de Lagrange est un peu plus bas que dans
le cas de l'interpolation barycentrique. La différence est plus marquée pour les derniéres
stations de mesure et dans la partie supérieure du panache.

Si on compare 'effet de flux de particules éjectées depuis la source (cas Cy et C3), le
profil vertical de la concentration issu du calcul 5 s’accorde mieux aux mesures expéri-
mentales surtout dans la partie supérieure du panache.

De la comparaison des écart-types de la concentration, on observe que les profils is-
sus du calcul sous-estiment sensiblement, les valeurs expérimentales a partir de la station
z/0 = 3,83. Pour les cas Cy et C3 on apergoit aussi la précence de deux pics pour 1'écart-
type de la concentration.

On peut voir aussi que le profil calculé avec I'interpolation des polyndémes de Lagrange
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particule fluide u=ut

F1G. 5.15 Evolution de la vitesse longitudinale d’une particule fluide dans son parcours en aval
de la source.
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FIG. 5.16 Evolution de la vitesse verticale d’une particule fluide.
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est en général au-dessous des autres profils ainsi que des mesures expérimentales mais il
ne présente pas de double pic.

Le cas d’étude le plus proche des mesures expérimentales pour 1’écart-type des fluctua-
tions de la concentration est C's. Pour les deux derniéres abscisses de mesure, les trois cas
ont des erreurs maximales de ’ordre de 20 % a 40 % et en moyenne de I’ordre de 2 % a 10 %.

Les panaches instantanés des particules fluides montrent des ondulations bien mar-
quées. Cela est di a l'effet des grosses structures coherentes de I’écoulement.
Les particules fluides arrivent au sol 0, 75 s aprés avoir été éjectées environ 2,7 m apres la
source (soit 317,8 fois le diamétre de la source).

L’évolution des vitesses longitudinales, grandes échelles et totale, d'une particule fluide
montre aussi des oscillations de basse fréquence dues principalement aux champs moyens
et de hautes fréquence dues a la turbulence.

On peut constater que la fréquence des oscillations de la vitesse du champ total est un
peu plus élevée que pour le champ grandes échelles & cause de la fluctuation additionnelle
donnée par le modéle stochastique.

Dans certains endroits, on voit des changements de la vitesse extrémement forts. Cela est
peut-étre di au fait que la particule fluide sort d’une grosse structure pour entrer dans une
autre.

Pour la vitesse verticale (Figure 5.16) la différence de fréquence entre les valeurs simulées
pour le modele couplé et celles des grandes échelles est plus marquée surtout a la fin du
parcours de la particule fluide.

On s’apercoit aussi que 'effet de mémoire de la vitesse propre de la méthode stochastique
est mis en évidence pour I’évolution croissante de 1’écart entre les valeurs de la vitesse
totale et celles des échelles résolues par l'approche LES pendant que la particule fluide
s’¢éloigne de la source.

5.4 Validation dans le cas de I'expérience de Gong (1991)

Nous cherchons ici & complexifier notre validation. Gong (1991) a effectué une étude de
la dispersion de C'O5 au dessus des collines gaussiennes de faible pente bidimensionnelle et
tridimensionnelle.

I1 a mesuré les concentrations en utilisant un analiseur de gaz a infra-rouge (IRGA) pour
quatre différentes positions d’une source ponctuelle placée en amont de la colline et soumis
au méme champ dynamique que celle de I'expérience de Gong & IBBETSON (1989).

L’objectif de son étude a été de comprendre 'effet de la présence d’une colline sur les
caractéristiques de la dispersion des panaches. Il a comparé des profils de concentration
moyenne et d’écart-type de concentration obtenus dans des plans longitudinaux et trans-
versaux a la direction du panache, sur différentes abscisses en sol plat ou avec la colline.
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Nous allons montrer les résultats de la simulation numérique pour deux positions de la
source. Dans la premiére expérience, la source est placée a x5, = 150 mm en amont du pied
de la colline et surélevée de zg = 13 mum (S1), c’est a dire au-dessous de la hauteur de la
demi-pente de la colline. Dans 'autre expérience, la source est placée a la méme position
horizontale par rapport a la colline mais surélevée de z, = 21 mm (S2), au-dessus de la
hauteur de la demi-pente.

Le diamétre de la source est, dans tous les cas, de d; = 1,35 mm et le gaz est éjecté
dans la direction paralléle au sol a la vitesse de 1'écoulement (Us; = 4,6 m/s et Uy = 5,1

m/s).

Le gaz a été prémélangé avec 'air de fagon & obtenir un poids moléculaire de 32,0
g/mol, proche du poids moléculaire de I'air (29,0 g/mol). L’expérimentateur indique que
les effets étant donné la gravité par différence de densité du panache par rapport a l'air
peuvent étre négligés. La concentration initiale de COy prémélangé avec lair a été réglée
a 0802 = 400 ppm et testée avant chaque prise de mesure expérimentale.

GoNG (1991) a présenté les profils de concentration rapportés au niveau de concentration
a la source pour observer 1’évolution spatiale de cette grandeur sur la colline :

Cco,0°U,

C,=—"——
0 .2
CCOQZS Us

(5.9)

5.4.1 Résultats

On va présenter la comparaison entre les résultats de la simulation numérique et les
mesures expérimentales de la dispersion du gaz sur une colline bidimensionnelle dont les
dimensions et la position sont celles décrites dans le chapitre précédent (§ 4.3).

Profils de la concentration moyenne

Dans la Figure 5.17 on observe les profils de la concentration moyenne pour la simula-
tion (S1) au pied, a la demi-pente (tous les deux en amont de la colline) et au sommet. La
coordonnée verticale (z”/h) représente le rapport entre la hauteur sur le terrain (z”) et la
hauteur au sommet (k). On voie clairement qu’il existe une sur-estimation de la concentra-
tion de C'O5 au niveau de la hauteur de la source et une sous-estimation proche du sol par
rapport aux mesures expérimentales. Cela peut étre di a la sur-estimation de la vitesse en
amont de la colline (Figure 4.35). On a essaiyé d’autres types de conditions de rebond au
sol pour les particules sans observer des différences significatives.

Pour le profil au sommet de la colline, on constate qu’il existe un bon accord des concen-
trations jusqu’a une hauteur de z” = 0, 3h. Au-dessous, on trouve une sous-estimation par
rapport aux mesures expérimentales.
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] pied: Gong (1991)
31 ——— pied: calcul LES/STO
demi-pent: Gong (1991)
7] — = = . demi-pent: calcul LES/STO
+ sommet: Gong (1991)
254 ——— sommet: calcul LES/STO

% 50 100 1%0 " 200 2%0

Profils en amont de la colline

Fi1G. 5.17 — Profils de concentration de C'O2 en amont de la colline calculés avec le modéle
(LES/STO) en comparaison aux mesures expérimentales de GONG (1991).

pied: Gong (1991)

pied: calcul LES/STO
demi-pent: Gong (1991)
demi-pent: calcul LES/STO

Profils en aval de la colline

Cn

150

Fi1G. 5.18 — Profils de concentration de COs en aval de la colline calculés avec le modéle
(LES/STO) en comparaison aux mesures expérimentales de GONG (1991).
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Dans la Figure 5.18, on montre les profils de la concentration obtenus en aval de la col-
line. On observe ici encore une sous-estimation importante des niveaux de concentration
du gaz par rapport aux mesures expérimentales, méme si dans ces deux cas les profils de
la vitesse moyenne (Figure 4.35) sont en bon accord a toutes les hauteurs.

En comparant les niveaux de la concentration pour toutes les positions sur la colline
(Figures 5.17 et 5.18) on observe qu’au fur et & mesure que nous nous éloignons de la
source, les niveaux de concentration diminuent plus rapidement dans la partie inférieure
du panache que dans la partie supérieure a cause de la présence de la colline.

Dans le cas de I'expérience (S2) Gong (1991) ne montre que les mesures de concentra-
tion de C'O, faites dans le plan perpendiculaire a la direction de I’écoulement sur ’abscisse
correspondante au sommet de la colline. La Figure 5.19 montre les courbes de concentra-
tion latérales pour les hauteurs z” = 0 mum (sur le sol), 2 = 25 mm et 2" = 45 mm. On
constate qu’il existe un bon accord au centre du panache sauf pour la derniére hauteur ou
les résultats sont sous-estimés par rapport aux mesures expérimentales. Malheureusement,
GonG (1991) ne fournit pas les mesures des profil verticaux de concentration pour cette
hauteur d’emplacement de la source.

La Figure 5.20 montre les profils de la concentration moyenne au pied en amont de la

* z"=0 mm: Gong (1991)

z"=0 mm: calcul LES /STO

200- ] z" =25 mm: Gong (1991)

— = = Zz"=25mm:calcul LES/STO
A z" =45 mm: Gong (1991)

———— z" =45 mm: calcul LES/STO

1004

¢ (ppm)

Lo

= 7 - Ay
20-100 -80 -60 -40 -20° O ' 20 40 60 80 100 120
y (mm)

FI1G. 5.19 — Courbes de concentration de C'Oo dans le plan perpendiculaire & la direction de
I’écoulement sur le sommet de la colline a trois hauteurs différentes. Comparaisons entre les
résultats obtenus avec le modéle (LES/STO) et les mesures expérimentales de GoNg (1991).
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colline (z — x5 = 150 mm), calculés par le modéle (LES/STO) pour les deux expériences de
mesure. On remarque 'effet de la hauteur de la source par rapport a I’élévation du sommet
de la colline. Le premier profil (S1) montre une concentration qui se trouve au-dessous
de la hauteur correspondante a la demi-pente de la colline et 'autre profil (S2) se trouve
au-dessus de ce niveau :

Zs1 = 0, 42h,

zso = 0,68h.

Pour cette abscisse (z — x5 = 150 mm), la hauteur sur le terrain est en coincidence avec
la coordonnée z car on n’est pas encore au dessus de la colline (2" = z). Dans la Figure
5.20 on a signalé les hauteurs des sources avec une fine ligne horizontelle.

On peut constater que la hauteur correspondante & la concentration maximale dans les
cas (S1) n’est pas en coincidence avec la hauteur de la source (z,1) tandis que dans le cas
(S2) on ne observe pas cet effet. Cela indique pour (S1)une perturbation du panache étant
donné la présence de la colline.

On observe aussi que les niveaux de concentration pour (S1) sont plus importants dans la
zone de proche paroi et inversement sur la partie supérieure du panache.

La Figure 5.21 montre les profils de concentration a demi-pente en amont de la colline.
Ici 2” = z—h/2 est la coordonnée verticale de la hauteur sur le terrain. Dans cette position,
seulement la hauteur de la deuxiéme expérience (S2) est encore au-dessus de z” = 0.
Les deux profils sont trés proches mais les niveaux de concentration pour le cas (S2) sont
légérement plus élévés. Cependant, cette différence dévient négligeable au-dessus de 2" = h.

La Figure 5.22 présente les profils de la concentration moyenne au sommet de la colline
pour les deux hauteurs de la source. Dans le cas de la source placée au-dessus de la demi-
pente de la colline (S2), la concentration est bien supérieure par rrapport au cas (S1). Cet
écart devient plus petit & une hauteur supérieure. Au-dessus de z” = h la différence est
négligeable.

La Figure 5.23 montre les niveaux de concentration a demi-pente en aval de la colline.
Les niveaux de concentration pour le cas (S1) sont presque réduits a la moitié de ceux ob-
tenus pour le cas (S2). Cette observation est ainsi valable pour les profils de concentration
obtenus au pied en aval de la colline (Figure 5.24).

Les flux de masse turbulents verticaux deviennent importants dans le cas d’interac-
tion avec le sol car la vitesse moyenne verticale est négligeable dans l'interphase couche
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Profils au pied en amont de la colline Cn

F1G. 5.20 — Profils de concentration de C'O5 au pied en amont de la colline calculés avec le modéle
(LES/STO). Comparaisons a deux hauteurs de source différentes.

- = == 5;:z,=13mm
3 S, z,=21mm
2.5
2
% "50 ' 100 150 200 250 ' 300
Cn
Profils & demi-pente en amont de la colline

F1G. 5.21 — Profils de concentration de COs & demi-pente en amont de la colline calculés avec le
modéle (LES/STO). Comparaisons a deux hauteurs de source différentes.
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Profils au sommet de la colline
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F1G. 5.22 — Profils de concentration de CO9 au sommet de la colline calculés avec le modéle
(LES/STO). Comparaisons a deux hauteurs de source différentes.

Profils & demi-pente en aval de la colline
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F1G. 5.23 — Profils de concentration de COy a demi-pente en aval de la colline calculés avec le

modéle (LES/STO). Comparaisons a deux hauteurs de source différentes.



220 LE MODELE COUPLE LES-STOCHASTIQUE

- = == S:z,=13mm
S, z,=21mm
% 50 ' 100 ' 150 ' 200 250 = ' 300
Profils au pied en aval de la colline Cn

F1G. 5.24 — Profils de concentration de COs au pied en aval de la colline calculés avec le modeéle
(LES/STO). Comparaisons a deux hauteurs de source différentes.

limite-sol et ce sont les fluctuations de vitesse qui assurent le transport de masse du gaz
verticalement. I.’expression générale du flux de masse turbulent est par définition :

= (w —;)(c—20),

£
-
Q\

(5.10)

= u;c — ?IZ'E./

dans le cas des flux de masse turbulents verticaux u; = w.

Les Figures 5.25 et 5.26 montrent les fluxs de masse turbulents verticaux au centre du
panache pour les cas (S1) et (S2). En comparant ces deux cas, on peut observer que la
forme des profils des flux de masse turbulents verticaux sont trés semblables pour toutes
les abscisses. Au pied en amont de la colline ils sont décalés selon la hauteur de la source.
Cette différence devient négligeable pour les autres positions de mesure (la mémoire de la
hauteur de la source est perdue). Les flux turbulents sont positifs en amont de la colline (le
gaz s’éléve sur la pente de la colline) et ils sont plus importants & demi-pente. Au sommet
ils sont petits mais toujours positifs et en aval ils changent de signe signifiant la retombée
du gaz.

Les Figures 5.27 et 5.28 montrent les flux de masse axiaux du gaz au centre du panache
uc. Nous pouvons observer les profils de la distribution verticale de la quantité de masse
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du gaz qui est transférée dans la direction de ’écoulement.

Tous les flux axiaux sont positifs signifiant qu’il n’existe pas de zone de recirculation. Pour
toutes les abscisses sur la colline, les flux de masse sont plus importants dans le cas de la
source élevée (S2) que lorsque la source est placée plus bas (S1). Cependant, ces différences
dévient petites pour les positions en aval de la colline. On observe aussi que les profils de
flux de masse axiaux sont plus étendues dans la direction verticale pour le cas (S1) par
rapport a (S2) en signalant que le gaz est plus dispersé verticalement par la colline quand
la source est placée un peut plus bas.

Dans les deux cas traités, les flux axiaux en aval de la colline sont moins intenses que ceux
en amont mais ils s’étendent plus haut.

Tous les profils montrés ci-dessus sont pris au centre du panache. Nous pouvons cal-
culer le flux de masse axiaux en tenant compte de tout I'aire transverselle du panache (@er).

ucy = // uc dzdy. (5.11)
0

Dans le cas (S1) la valeur du flux de masse doit étre de :
ucy = Cho,Usi(= 1840 ppm m/s),
et dans le cas (S2) :
ucr = Cgo,Usa(= 2040 ppm m/s).

Les écarts par rapport a ces valeur donnent grosso modo les erreurs de calcul.
La Figure 5.29 montre ’évolution des flux de masse axiaux totaux (ucy) au fur et & mesure
le gaz traverse la colline pour les cas (S1) et (S2).
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F1G. 5.25 — Profils de flux de masse turbulents verticaux de COs au centre du panache dans le
cas S1 (zs = 13 mm).
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F1G. 5.26 — Profils de flux de masse turbulents verticaux de COs au centre du panache dans le
cas S2 (zs = 21 mm).
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F1G. 5.27 — Profils de flux de masse axiaux de COs au centre du panache dans le

cas S1 (zs = 13 mm).
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F1G. 5.28 — Profils de flux de masse axiaux de COs au centre du panache dans le

cas S2 (zs = 21 mm).
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Fi1G. 5.29 Evolution des flux de masse axiaux totaux.
Cas S1 : (25 = 13 mm), cas S2 : (zs = 21 mm).

5.4.2 Discussion

Le modeéle LES/STO sous-estime les valeurs de la concentration moyenne de COy par
rapport aux mesures expérimentales faites par Gong (1991). Il donne de meilleurs résultats
dans le cas de l'expérience de FackreLr & Rosins (1982). Si nous cherchons des raisons
différentes de celles fournies au paragraphe § 4.3.5 pour expliquer cette différence de qua-
lité, nous allons examiner I’expérience de Gong (1991). Les différences les plus importantes
entre ces deux expériences sont : le type de gaz utilisé, la présence de la colline et le rapport
entre la hauteur de la source et la hauteur de la couche limite.

Meéme si le gaz utilisé dans le cas de Pexpérience de Gong (1991) est un peu plus lourd
(poids moléculaire du mélange COy + air = 32 gr/mol) que celui de I'expérience de
Fackrerr & Rosins (1982) (propane + helium = 29,0 gr/mol), la sous-estimation de la
concentration au sol n’est pas di a cette différence car on n’observe pas de grands écarts
entre le calcul et les mesures expérimentales dans la partie supérieure du panache.

Méme si dans la partie basse les effets de gravité sont plus importants, ’expérience de Gong
(1991) est censée représenter du gaz passif. L'effet de sous-estimation de la partie basse
pourrait y étre 'objet d’un prochain travail dans lequel nous testerons les effets d’aniso-
tropie dans la zone de proche paroi que n’est pas compris dans notre modeéle stochastique.
On a constaté que la dynamique de I’écoulement dans les deux cas est bien réprésenté par
le modéle LES/STO (Chapitre 4, § 4.3) ce qui rende difficile d’attribuer les différences des
niveaux de concentration calculées et mesurées par Gong (1991) a la présence ou non de
la colline.

Le rapport entre la hauteur de la source et I’épaisseur de la couche limite est beaucoup plus
petite dans le cas de Pexpérience de Gong (1991) que dans celle de FAckreLL & RoBINS
(1982). L’hypothese d’isotropie pour le tenseur G;; de I’équation stochastique (5.2) (§ 2.3.3,
équation (2.56)) peut entrainer des erreurs plus importantes dans la zone de proche paroi
par rapport au cceur de I’écoulement. Cet effet est plus évident si la plupart des particules
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sont ¢jectées dans cette zone (cas S1 de 'expérience de Gone (1991)).

Le modele pour le tenseur G;; en turbulence inhomogene, anisotrope et non-stationnaire
(§ 2.3.3, équation (2.60)) peut étre mieux adapté pour ce cas. Il faut trouver la constante
as pour le terme anisotrope. Cela sera surement 1'objet de futurs travaux.

Si l'on place la source plus haut (cas S2) on constate une importante amelioration de
la réponse du modéle LES/STO. La Figure 5.19 montre que les profils de concentration
obtenus au niveaux du sol pour le somimet de la colline sont en bon accord avec les mesures
expérimentales sauf a z” = 45 mm ot il existe une sous-estimation.

L’effet de la hauteur de la source par rapport a 1’élévation de la colline est bien évident
dans les simulations S1 et S2. La source placée plus bas que I’élevation correspondant a
la demi-pente de la colline présente un panache plus perturbé. On constate un niveau de
concentration du gaz en amont de la colline plus important dans le cas de la source la plus
basse (S1) (Figure 5.20). A demi-pente en amont, les niveaux de concentration sont égaux
(Figure 5.21). Au sommet et en aval de la colline, la source placée la plus haute est celle
qui produit les niveaux de concentration les plus importants (Figures 5.22, 5.23 et 5.24).
Cela est dii au fait que la colline est un obstacle a franchir pour le gaz et que la vitesse de
I’écoulement a la hauteur de la source est plus grande au fur et & mesure que la source est
placée plus haute. De méme, les flux turbulents verticaux et axiaux sont plus grands dans
le cas de la source située la plus haute (Figures 5.25 a 5.28).

[’évolution de flux de masse axiaux totaux (Figure 5.29) montrent que dans le cas (S1) les
erreurs de calcul les plus importants sont de I'ordre de 5% au sommet et & demi-pente en
aval de la colline et dans le cas (S2) sont de 4,6% a demi-pente en amont de la colline.
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Chapitre 6

MODELE DE DIFFUSION ET DES
REACTIONS CHIMIQUES

6.1 Introduction

Un des avantages de 'utilisation du modéle stochastique de suivi lagrangien des par-
ticules est la possibilité d’envisager la prise en compte de la diffusion et des réactions
chimiques de facon plus naturelle en prenant en compte le contact et ’échange d’une cer-
tain quantité de concentration des espéces entre particules. C’est ce que nous faisons ici a
I’aide de I'appariement des particules.

Dans ce chapitre on va détailler le modéle de diffusion et de réactions chimiques que
nous utilisons de fagon couplé avec ’approche stochastique lagrangienne.

Ensuite, nous allons valider ce couplage a 'aide de 'expérience de FACKRELL & ROBINS
(1982) de fagon indirecte en prenant en compte la fraction de mélange car cette grandeur
se comporte comme un scalaire passif.

Enfin, nous allons réaliser un analyse des caractéristiques de la réaction a I'aide du
coefficient d’intensité de ségrégation et le nombre de Damkdéhler. En particulier on arrivera
a obtenir les profils et ’évolution spatiale en aval de la source. Des comparaisons avec
d’autres simulations numériques de la méme réaction chimique seront traitées.

6.2 Le role des modéles

Le modéle de suivi lagrangien a une particule et une échelle de temps décrit dans § 5.2
(5.2) LES/stochastique (LES/STO) permet de suivre les trajectoires des particules fluides
mais il est incapable de représenter les phénomeénes de la diffusion moléculaire et des réac-
tions chimiques.
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Pour résoudre ce phénomeéne, nous avons choisi de coupler le suivi des particules a un
modéle de diffusion des constituants réactifs. Ce type d’approche a été utilisé initialement
pour des problémes de combustion ou de génie des procédés.

Pore (1985) a classifié ces approches selon le type de fermeture donné au terme de
diffusion :

— Un premier groupe utilise une fermeture de type déterministe Dorazo (1975), Pore
(1976), Janika et al. (1978) & Dorazo (1979) qui ne permet pas d’obtenir une relaxa-
tion de la distribution de densité de probabilité de la concentration d’un constituant
au sein d’une turbulence homogéne et isotrope vers une gaussienne.

— Un deuxiéme groupe utilise un modéle de type Monte-Carlo ou I’équation de Lange-
vin sert a modéler I’évolution de la concentration. VaLiNo & Dorazo (1990) proposent
un modeéle ou la fluctuation aléatoire suit une loi binomiale.

— Le troisiéme groupe envisage I'interaction directe entre particules suivies. Cette ap-
proche a été proposée par Curr (1963) pour modéler Iinteraction des gouttelettes
de deux espéces chimiques a I'état liquide. MicHELOT (1996) a utilisé cette approche
dans le cas des mélanges réactifs en turbulence homogeéne et isotrope pour vérifier
que la distribution de la concentration relaxe bien vers une courbe gaussienne. Il a
pris un modéle stochastique a une particule et une échelle de temps pour simuler
les grandeurs turbulentes moyennes de 1’écoulement. Il a validé cette approche par
comparaison a des résultats expérimentaux d’'une couche de mélange réactive de NO
et O3 dans une turbulence de grille, d’une source linéique de NO dans une turbulence
porteuse de O3 et d’une source ponctuelle dans le méme cas.

On s’intéresse a ce dernier modéle de diffusion pour le coupler avec le modeéle de suivi
lagrangien des particules fluides LES/STO. On envisage sa validation avec les mesures
expérimentales de FAckrerL & RoBins (1982) de fagon indirecte a travers la fraction de
mélange.

Dans la suite, on va donner les principales idées de ce modéle. Pour plus de détails on se
réferera au travail de MicueLoT (1996).

6.3 Le modéle de difussion
Le modeéle de diffusion de Curr (1963) a été repris par Pope (1985), testé et amélioré
par MicaeroT (1996) dans le cas du mélange de réactifs NO et Os, dans une turbulence de

grille de la maniére suivante :

Soit N, le nombre de particules suivies et Ty;r ’échelle de temps caractéristique du
modeéle de diffusion.
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Le domaine de calcul est découpé en boites de mélange dans lesquelles les particules
sont sélectionnées aléatoirement par paires (m,n) dont les concentrations en espéces réac-
tives sont respectivement c,,(t), ¢, (t).

Pore (1985) propose de calculer I'échelle de temps caractéristique Ty;¢ qui est associée
a la probabilité % du mélange parfait, soit :

cm(t) + cn(t)

et + At) = ¢, (t + At) = 5 ;

ou de non mélange ( — ﬁ—_tf), soit :
T

o
3
amn
~
+
&
N—r
I
o
3
—~
~
N—r

et + At) = ¢, ().

Ce modéle a I'inconvénient d’étre discontinu. Hsu & Cren (1991) proposent un modéle
ol toutes les paires de particules sélectionnées aléatoirement participent a la diffusion :

dcgt(t) _ 77%;;1 (cn(t) —cem(t)),

(6.1)

dcgt(t) _ %n;z (em(t) = calt))

oll R4 est une variable aléatoire équiprobable sur [0, 1] et Ty;¢ est le temps caractéristique
de la diffusion. SpaLpinG (1971) montre que Ty, ¢ est proportionnel au temps caractéristique
de la turbulence tel que nous I'avons défini en § 4.4.2 (équation 4.13) T} = ? :

T;
Cais

Pour ce temps, Pore (1985) propose d’utiliser un coefficient de proportionnalité

Cgir = 2. MicreroT (1996) trouve Cyr = 2,25 en liant le temps caractéristique de la
diffusion et la variance de la concentration < ¢? > en turbulence homogeéne isotrope. Ce
dernier modele (6.1) et (6.2) conduit & une densité de probabilité de concentration qui ne
relaxe pas vers une courbe gaussienne mais a ’avantage d’étre continu en temps.

MicrELOT (1996) a testé ce modele et il a proposé de changer la variable aléatoire R4
par une constante de valeur % (valeur moyenne de la variable aléatoire proposée par Hsu &
CreN (1991). Sur cette hypotése, MicHELOT (1996) a démontré que ce modéle est équivalent

au modéle L.M.S.E. (Linear Mean Square Estimation) de Dorazo & O’Brien (1974). Avec
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une constante a la place de R4 le modéle perd alors son défaut principal qui était de : ne
jamais diffuser une distribution de Dirac initiale sur la concentration mais simplement de
la déplacer vers une distribution de Dirac de la valeur moyenne.

Il a ainsi démontré que seule une constante permettrait la diffusion des distributions
de Dirac vers le bon résultat.

Il a aussi trouvé que le temps de relaxation est plus petit pour le nouveau modéle (avec
Rya = & = constante) que pour celui de Hsu & Cuen (1991).
Pour vérifier que la densité de probabilité est une gaussienne, MicHeLOT (1996) a tracé
I’évolution du coefficient d’applatissement et il a montré qu’il se stabilise autour d’une
valeur égale & 3 (valeur que doit prendre ce coefficient dans le cas d’une fonction de densité
de probabilité gaussienne) et la variance est beaucoup plus faible qu’avec le modeéle de Hsu
& CHEN (1992).
MicreLoT (1996) affirme que le modeéle de Hsu & CuEen (1992) a un caractére doublement
aléatoire a cause du tirage aléatoire de la paire de particules qui échangent de la matiére
aléatoirement dans 'équation méme de I’évolution des concentrations (6.1).
On va prendre le modeéle de diffusion proposé par MicueLot (1996) pour ’évolution des
concentrations des espéces chimiques.

Pour chaque paire (m,n) des particules choisies aléatoirement on a ainsi :

Gnll) S8t (0, (1) — ()

(6.3)

denlt) — a1 (c,0(t) — ea(t)) .

c’est le modeéle de diffusion que nous couplons au modeéle LES/STO § 5.2 (5.2).

6.4 Le modéle des réactions chimiques
Couplé au modeéle de diffusion, les concentrations des espéces suivies évoluent selon les

réactions chimiques qui peuvent avoir lieu.
On considére une réaction chimique réversible du second ordre supposée isotherme :

A+B— C.

Les variations de concentration des espéces, étant donné la réaction chimique produite
dans la particule fluide m peuvent s’écrire :
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atmosphére de O; =
( deA _ —KdeACmB + KZ‘CmC7
dt
dcdngB = —Kytmacmp + Kicne, (6.4)
\ dcdﬂtlc = KdeACmB - KZ‘CmC,

ou K, est la constante cinétique de la réaction directe et K; celle de la réaction inverse.
Elles sont fonctions de la température. On va supposer dans I’expérience que la température
de I'écoulement est constante et que la répartition des réactifs est localement homogéne.
CmAs CmB €t cpmeo sont les valeurs instantanées de la concentration des espéces A, B et C
respectivement pour la particule fluide m.

6.5 Application a la dispersion d’un panache réactif de
NO dans une atmosphére de O;

On va ici appliquer le modéle complet (MC) qui comprend les modeéles (LES/STO)
+ diffusion + réaction chimique ((5.2) + (6.3) + (6.4)) dans le cas de la dispersion d’un
panache réactif de NO issu d’une source ponctuelle en présence d’une atmosphére de Os
dans une couche limite turbulente qui a les mémes caractéristiques que dans le cas de
I'expérience de FAckreLL & RoBins (1982). Les résultats de la simulation de 1’évolution
des concentrations des espéces chimiques réactives peuvent étre comparés avec les mesures
expérimentales concernant les statistiques du champ de concentration d’un scalaire pas-
sif (Figures 5.3 au 5.12) de fagon indirecte au travers de la fraction de mélange définie par :

0
CNO — Cos T Cp,

FM = : (6.5)

0 0
Cyo T+ Cosq

ol ¢, et ¢y sont les valeurs des concentrations initiales de Os et NO respectivement.
La fonction de mélange (6.5) prend le valeur 1 dans la région ott NO est pur et 0 dans
celle ot il est absent. MicuerLoT (1996) a réalisé des simulations numériques dans le cas
d’une couche de mélange et il a comparé les résultats de concentration moyenne avec les
mesures expérimentales de L1 et al. (1992). 11 a fait aussi des simulations dans le cas d’une
source linéique et ponctuelle en turbulence de grille. L’évolution des profils de concentra-
tion des espéces chimiques ont été comparées a celle des expériences de L1 & BiLGer (1996)
et Brown & BILGeR (1996) respectivement.
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6.5.1 Conditions initiales de concentration des espéces

On va prendre les mémes concentrations initiales pour NO et O3 que celles de expé-
rience de BrRown & BiLGER (1996) :

Ao = 515 ppm,
(6.6)
0003 = 1 ppm.

Le NO est injecté par une source ponctuelle et le O3 est réparti de fagon homogeéne et
uniforme au sein de 1’écoulement principal.

6.5.2 Construction des boites de mélange

Pour appliquer le modéle de diffusion, il est nécessaire de prendre des boites de mélange
a I'intérieur desquelles on peut supposer que les particules fluides sont suffisamment proches
pour se mélanger.

Cette hypotése conditionne le fait que la taille Ab de ces boites doit étre inférieure a
I'échelle de longueur caractéristique de ’écoulement (Popre (1985)).

Micuerot (1996) propose de prendre comme échelle de longueur caractéristique la gran-
deur 0, Ty, dans le cas d’une dispersion turbulente monodimensionnelle selon la direction
verticale dont o, est ’écart-type de la fluctuation verticale de la vitesse.

On va choisir d’utiliser un maillage régulier des boites de mélange de taille :

=

Ab = Ab, = Ab, = Ab, < \Ju? Ty, (6.7)

ou \/u_ﬁ est une échelle caractéristique pour la vitesse turbulente moyenne. On va prendre
les profils analytiques obtenus & partir des mesures expérimentales (Figure 4.2) pour cal-

culer :

(w47 + 07 +w?). (6.8)

Tp, est une échelle de temps caractéristique lagrangienne de la turbulence (Pope (1994))
qui a été définie en § 2.2.1 (2.12) et § 2.2.2 (2.23). On peut aussi 'exprimer comme :

E

T:
L C()

, (6.9)

[N
™)
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ot Cy = 2,1 est la constante de Kolmogorov , E est la moyenne de 1’énergie cinétique
turbulente et € son taux de dissipation moyenne.

La Figure 6.1 présente les profils de ’énergie cinétique turbulente moyenne avec le taux de
dissipation moyenne et la Figure 6.2 les tailles des boites de mélange calculées selon (6.7).
Toutes ces grandeurs sont uniquement fonctions de la coordonnée verticale z.

=

AN

0.001

F1G. 6.1 — Couche limite de I'expérience de FACKRELL & ROBINS (1982).
Profils moyens de Iénergie cinétique turbulente (O)
Profils du taux de dissipation moyenne (¢ ).

Choisir une taille unique de boites de mélange est donc un probléme de compromis
entre les ressources de mémoire, le temps de calcul et la précision.

A Taltitude z = 0,05 m la taille de boite de mélange doit étre inférieure a t, = 0, 157 m,
soit :

Ab=10,1m.

6.5.3 Calcul de concentration volumique des espéces chimiques
avec la méthode des particules fluides

Dans le cas de la dispersion d'un gaz passif (§ 5.2.5) on a calculé la concentration
volumique avec la méthode des particules fluides en comptabilisant sa quantité dans chaque
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F1G. 6.2  Profil moyen de la taille d’'une boite de mélange, calculé selon I’équation ( 6.7).

boite car chaque particule avait une concentration unique et fixe (0 ou 1).

Cette fois, les particules sont potentiellement porteuses de toutes les espéces avec une
concentration variable. Dans I’Anexe C on présente la methode de calcul de la concentration
pour ce cas.

6.5.4 Conditions d’application du modéle de diffusion

Pour appliquer le modéle de diffusion il faut des particules fluides porteuses de O3 pur
en quantité suffisante autour du panache de NO. Au lieu de remplir tout le domaine de
calcul avec des particules de O3, on a choisi une solution moins chére en temps de calcul
et en place de mémoire. On propose de rejeter des particules de O3 depuis une source de
diameétre beaucoup plus grand et dont le centre est placé en coincidence avec celui de la
source de NO.

Les particules fluides porteuses de NO seront rejetées au méme temps que les particules
fluides porteuses de Oz. Pour respecter la relation initiale de concentration (6.6) dans la
boite de mélange, on va choisir le diamétre de la source de O3 de telle fagcon qu’une particule
lancée aie la méme probabilité de provenir de I'une ou de I'autre source.

Le diameétre de la source de NO a les mémes dimensions que celle de I'expérience de
FackreLL & RoBins (1982). La simulation de I’écoulement porteur des particules fluides est
aussi pris de cette expérience (§ 4.2).

Apreés le premier pas de temps d’injection des particules, on applique le modéle de la
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diffusion dans les boites de mélange. Ensuite, on résout le modéle des réactions chimiques
pour chacune des particules.

Dans leur parcours, les particules qui sont sorties de la source de NO, peuvent se trouver
dans une boite de mélange en bordure du panache ot il n’y a pas assez de particules avec de
O3 pur. Ce probléme peut étre résolu en injectant des particues de O3 pur supplementaires.
Dans I’Annexe D nous presentons la technique d’injection des particules supplementaires
que nous avons utilisée dans cette validation.

6.5.5 La réaction chimique entre NO et Oj

Le monoxyde d’azote NO rejeté depuis la source réagit avec ’ozone O3. En absence de
lumiéere, la réaction suivante se produit :

NO 4 O3 — NOy + O3 + 200 kJ /mol,

avec les constantes de réaction Ky = K; = Ko = 3,7.107! ppm~ts71.

Le modeéle des réactions chimiques pour la particule m peut s’écrire :

( deNO _

] — —KQCmNOCm037
dcﬁo;g = —K()CmNOCmO37 (610)
dc

\ % = KoCruNOCmos;-

Le taux de croissance de la concentration du produit de la réaction NOy + Oy est donc
le méme que pour les concentrations des autres espéces. Il suffit donc de suivre le taux de
décroissance des espéces chimiques d’origine NO et O3, pour connaitre le taux de croissance
du produit de la réaction.

6.6 Le role des flux de masse turbulents

Les flux de masse turbulents verticaux permettent d’étudier les phénoménes de trans-
port vertical des grandeurs physiques. Ils deviennent prépondérants quand la vitesse moyenne
verticale est & peu prés nulle et ce sont les fluctuations de vitesse verticale qui vont assu-
rer ce transport perpendiculairement au sol (VingonT (1999)). Par définition on utilise la
relation qui permet de calculer les flux turbulents uic¢’ & partir des valeurs moyennes du
champ de vitesse u;, de concentration ¢ et de la corrélation de leurs valeurs instantanées u;c :
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S

' = w;c — ;e (6.11)

Vinkovic et al (2005b) ont utilisé cette identité dans le méme cas de simulation de
I'expérience de FAckreLL & RoBins (1982) avec le modéle couplé LES/STO (5.2) pour un
scalaire passif et ils ont utilisé un modéle & gradient pour le flux vertical de concentration :

@
0z’

we = — (6.12)

ol k. est le coefficient de diffusivitée turbulente. Ils proposent pour ce coefficient une valeur
k. = 0,045u,0 cm?/s.

Nous avons calculé les flux de masse turbulent verticaux de la fraction de mélange (F' M)
(6.5) avec le modeéle complet (MC) et appliqué le modéle a gradient (6.12) a la fraction de
mélange pour les comparer avec les mesures expérimentales de FAcKeERLL & Ropins (1982).

6.7 Meélange turbulent et réactions chimiques

Les niveaux de concentration d’une espéce chimique réactive au cours d’'un phénomeéne
de dispersion turbulente sont déterminés par I'influence du mélange turbulent sur le taux
de réaction chimique. Cette relation est mis en évidence en comparant les temps carac-
téristiques de la réaction chimique (T,;) et le temps caractéristique de la turbulence (73)
que nous avons défini en §4.4.2 (4.13). Le nombre de Damkohler (Da) (DAMKOHLER (1947))
exprime cette relation :

T;

Da = )
¢ Tch

(6.13)

On distingue trois régimes de réaction :

— Da >> 1 : réaction rapide
Le temps caractéristique de la turbulence est plus grand que le temps de réaction
chimique. La turbulence n’a pas le temps de mélanger les espéces réactantes. La chi-
mie a lieu a 'interface des constituants avant qu’elles puissent étre bien mélangés.

— Da = 1 : réaction modérée
La réaction chimique a lieu a la méme vitesse que le micromélange. les fluctuations
de concentration des espéces influent sur la vitesse effective de la réaction.
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Da << 1 : réaction lente
Le micromélange s’effectue plus rapidement que la réaction chimique. Il conduit a
une homogénéité des concentrations des espéces.

L’influence du mélange sur la réaction chimique peut étre aussi étudiée a partir du
coefficient d’intensité de ségrégation (Is). Ce coefficient représente la relation de la corréla-
tion des fluctuations turbulentes par rapport aux valeurs de concentration moyenne. Il se
trouve dans ’équation de résolution de la concentration moyenne des espéces. Si on prend
I’espéce rejetée a la source on a :

La concentration volumique instantanée de ’espéce NO dans un volume fixe j (cyo)
est définie selon (C.1 - Annexe C) comme la moyenne de la concentration instantanée
de I'espéce NO contenue dans toutes les particules m présentes dans le volume j. La
concentration moyenne pendant un certain temps 7 dans le méme volume j sera :

. t=to+T .

j 1 o
CNO = = Cno di,

T Ji—t,

et dans la forme discréte, on peut calculer cette valeur en prenant des échantillons a
intervalles réguliers At de sorte que 7 = nAt.

n
J 1 J
c = — E cyno At
NO nA\t - NO 3

n N
J 1 J
Cno = an E E ChNO - (614)

i=1 m=1

La fluctuation de la valeur de concentration instantanée de NO dans ce volume par
rapport a sa valeur moyenne est :
b j
C NO=CNO —CNO- (615)
— L’équation d’évolution de la concentration de NO et O3 dans le volume j peut étre
exprimée de la méme maniére qu’on I'a fait pour une particule m en suivant (6.10)
sera donc :

J . .
d% = —K, %NoéO:w
(6.16)
d o i
—2 = — K, cyoCo,,

dt
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, .. . . L, J J
La décomposition de la valeur de la concentration instantanée cyo et ¢, en sa valeur
moyenne et sa fluctuation (6.16) :

, |
J
J / i J ] J
W — —Ko(tnot no)(os+ ¢ no),

(6.17)

i A E
\ W — _KO(éNO_‘_ ClNo)(gfos‘l‘ ClNO)'

— L’expression de I’équation de transport de la concentration moyenne des espéces est
obtenue par la moyenne des équations (6.17). Celle-ci pour 'espéce NO est donc :

d]zo — —KO (éNO éo3+C/NOC/03>, (618)
¢ T Ivou
NO = _Kytno Co, | 14+ 22225 | (6.19)
dt J J
CNO Coq
I
jl j/
C C
I, = 2= (6.20)
J J
CNO Cos

ou I est le coefficient d’intensité de ségrégation cherché. Dans le cas de mélange de
deux espéces qui ne sont pas pre-mélangé, les signes des fluctuations dans la relation
(6.20) sont opposés. Cependant, si on ajoute une troisiéme espéce et sous certains
conditions (proximité des sources, concentrations initiales des espéces, régime tur-
bulent) on peut arriver a obtenir une valeur positif pour le coefficient d’intensité de
ségrégation. C’est le cas de l'expérience de Komort & Ugepa (1984). Ils on obtenues
des valeurs positif (de I'ordre de 1,5) dans le cas du mélange, en turbulence de grille,
de deux panaches réactifs (NO et O3) avec une troisiéme espéce non-réactif placée
entre les deux jets.

Dans le cas de deux espéces réactives, on peut relationer le coefficient d’intensité de
ségregation au nombre de Damkéhler :

— Quand Da << 1 les processus de mélange turbulent sont plus rapides que la réaction
chimique. Dans le cas extréeme, les deux espéces réactives se sont bien mélangées et
ils atteignent ces valeurs moyennes avant d’avoir lieu la réaction chimique. Dans ce
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cas, I’équation (6.19) pour NO est réduit a :

deno i
dt

J J
= —KyCno Co,,

la corrélation des fluctuations de concentration tends vers zéro et pour tant I, — 0.

— Quand Da >> 1 les processus de mélange turbulent sont relativement lents par rap-
port au taux de la réaction chimique. Dans ce cas, le mélange turbulent est assez lent
pour suivre la réaction aux échelles moléculaires. La valeur moyenne de la corrélation
des fluctuations est négative car le sens des fluctuations est généralement opposé.
La valeur minimale que peut prendre le coefficient d’intensité de ségrégation pour la
réaction la plus rapide est Iy = —1 (MeeDpeR & NisuwstapT (2000)). StmoENs (2002)
le démontre par I'absurde :

Soit par exemple I, = —n, ot n est un réel tel que n > 1.

Selon l'identité (6.20) on peut écrire :
J J R
dnocos +n | Cno Cos | =0,
Qui peut s’écrire aussi :

i i i
d'noCos + Cno Cos + (N — 1)Cno Co, = 0. (6.21)

Or, par définition de la décomposition de Reynolds :

J J

J J J J

_ / /
tnoCo, = (enot+ dno)(Cos+ Co,),
i i i
CNoCo; = CnoCo; t+ Cno Cos,

(6.22)

qui permet d’écrire (6.21) de la fagon suivante :

éNOéos = —(TL - 1)%]\]0 JCO?’, (623)
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ce qui est impossible car le terme éNOé03 est toujours positif et par hypotése :

(n— l)éNo éog est aussi positif puisque n > 1.

Par contre, on ne peut pas donner une valeur supérieure. Komorr et al. (1991)
montrent qu’il est possible d’obtenir des valeurs instantanées positives au centre
du panache dans le cas de mélange de trois espéces (deux réactives et autre non-
réactive) ou comme dans Uexpérience de WARHAFT (1984) de mélange des espéces
non-réactives.

Cependant, on peut étudier I’évolution du mélange a partir de ce coefficient et le
rélationer a la réaction chimique dans la dispersion d’un panache de NO dans une
atmosphére de Os.

6.7.1 Modeéle & gradient pour la corrélation des fluctuations de
concentration des espéces

Lorsque I'on s’intéresse a des écoulements atmosphériques avec réaction chimique, dans
la plupart des cas les espéces ne sont pas mélangées a priori. La corrélation de mélange tur-
bulent m (A et B sont les deux espéces chimiques non pré-mélangées) permet d’étudier
efficacité du mélange. Simoins (2002) a proposé un modeéle pour calculer cette grandeur a
partir des gradients des concentrations moyennes des espéces chimiques. Ce modéle a été
testé par comparaison avec des résultats expérimentaux dans le cas du mélange de un jet
de rhodamine et d’un jet de fluorescéine en turbulence de grille (Smmoins (2002)) :

—_— Jca Ocp
o Dy———— 6.24
CACB 9z Oz ( )
oul Dy est un coeflicient a définir.
Le coefficient d’intensité de ségrégation est calculé a I’aide de ce modéle :
D, 0cydcg
I, ~ geaves (6.25)

cacp 0z 0z

Nous allons le vérifier a partir de nos résultats prédédents.
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6.8 Reésultats de la simulation de la dispersion d’un pa-
nache réactif de NO dans une atmosphére de O3

Comme dans le chapitre précédent, on a utilisé les résultats de la simulation numérique

de Pexpérience de FAckreLL & Ro.ins (1982) obtenus aprés t, = 9 s de calcul. On a lancé
depuis la source 10 particules par pas de temps, soit 50.000 particules par seconde, qui sont
réparties de fagon équipropable pour les deux espéces chimiques. On a utilisé la méthode
d’interpolation barycentrique (Annexe B) pour toutes les grandeurs eulériennes calculées
par 'approche LES.
On a enregistré les données de position, vitesse et concentration des particules fluides toutes
les 0,25 s. Le temps total de la simulation numérique depuis le rejet des particules fluides
a été de 22 s (le méme que dans le cas de simulation de la dispersion d’un gaz passif), soit
19 s pour le calcul des profils moyens de concentration et de la fraction de mélange (6.5).
Pour la totalité de la simulation, ont été lancées 2.241.048 particules fluides (presque 2 fois
la quantité de particules utilisées pour la simulation du rejet d’un scalaire passif avec le
modele LES/STO (8§ 5.3, cas Cy). Le temps de calcul sur un ordinateur PC Pentium IV a
été de 878400 s (10 jours et 4 heures), soit 5 fois le temps de calcul pour la simulation du
scalaire passif avec le modéle LES/STO (cas Cs).

6.8.1 Profils de la concentration de la Fraction de mélange (FM)

Les Figures 6.3, 6.4, 6.5, 6.6 et 6.7 montrent les comparaisons entre les profils de
la concentration moyenne de la dispersion d’un gaz passif mesurées expérimentalement
par Fackrerr & Rosins (1982) (exp), ceux issus de la simulation numérique pour le re-
jet des particules fluides sans le modeéle de diffusion et sans la réaction chimique (modéle
LES/STO, cas C3) et enfin ceux obtenus pour la fraction de mélange des espéces chi-
miques réactives (F'M) en appliquant le modéle complet (MC) qui comprend les modéles
(LES/STO) + diffusion + réaction chimique ((5.2) + (6.3) + (6.4)).

Les profils des écart-types sont aussi montrés dans les Figures 6.8, 6.9, 6.10, 6.11 et 6.12
pour les mémes abscisses de mesure.

Nous avons calculé les flux de masse turbulents verticaux de la fraction de mélange des
espéces F'M'w'" avec 'identité (6.11). Ces profils sont rapportés a la valeur maximale de la
concentration de la fraction de mélange F'M,,,, et a la vitesse de frottement u, et compa-
rés aux mesures expérimentales de FACKRELL & RoBINs (1982) et aux résultats obtenus en
utilisant le modeéle a gradient (6.12). Les Figures 6.13, 6.14, 6.15, 6.16 et 6.17 montrent les
profils moyens pour les différentes abscisses de mesure.
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6.8.2 Profils de la concentration des espéces chimiques

Les profils de la concentration moyenne des espéces chimiques rapportés a la valeur
maximale sont montrés dans les Figures 6.18, 6.19, 6.20, 6.21 et 6.22).

La Figure 6.23 montre 1’évolution spatiale sur I’axe du panache de la valeur de la concen-
tration moyenne de NO rapportée a sa valeur a la source (C%,) et de la concentration
moyenne de O3 rapportée a sa valeur initale (Cp,).

L’évolution spatiale de la hauteur du centre du panache de 'espéce NO et les limites
inférieure et supérieure de la concentration de NO = 2 ppm sont aussi montrées (Figure
6.24).

6.8.3 Profils de ’intensité de ségrégation

Les Figures 6.25, 6.26, 6.27, 6.28 et 6.29 montrent les profils du coefficient de ségré-
gation (I,) des espéces chimiques, calculés et modélés (6.25) pour le cas de la simulation
de la dispersion réactive dans la couche limite de 'expérience de FAckreLL & RoBins (1982).

La Figure 6.30 montre 1’évolution spatiale du coefficient Dy du modele & gradient (6.24).

Notons que dans tous les cas, les résultats obtenues sur la (FM) sont en générale
meilleures que ceux avec la utilisation du modeéle (LES/STO) en scalaire passif (§ 5.3.1).
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F1G. 6.3 — Profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange des espéces chimiques
réactives NO et O3 a I'abscisse x — x5 = 0, 966.
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F1G. 6.4 — Profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange des espéces chimiques
réactives NO et O3 a 'abscisse x — x5 = 1, 920.

M exp : mesures expérimentales.
(s : calcul avec le modeéle LES/STO (scalaire passif).
FM : calcul avec MC.
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F1G. 6.5 — Profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange des espéces chimiques
réactives NO et O3 a I'abscisse x — x5 = 2, 884.
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F1G. 6.6 — Profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange des espéces chimiques
réactives NO et O3 a I'abscisse x — x5 = 3, 834.

M exp : mesures expérimentales.
(s : calcul avec le modeéle LES/STO.
FM : calcul avec MC.
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F1G. 6.7 Profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange des espéces chimiques
réactives NO et O3 a 'abscisse x — x5 = 4, 796.
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F1G. 6.8 Profils de I’écart-type de la fraction de mélange des espéces chimiques réactives NO
et Og a l'abscisse x — x; = 0, 964.

M exp : mesures expérimentales.
(5 : calcul avec le modeéle LES/STO.
FM : calcul avec le modéle MC.
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F1G. 6.9 Profils de I'écart-type de la fraction de mélange des espéces chimiques réactives NO
et O3 a l'abscisse x — x5 = 1,929.
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F1G. 6.10 — Profils de I’écart-type de la fraction de mélange des espéces chimiques réactives NO
et O3 a l'abscisse x — x5 = 2, 884.

W exp : mesures expérimentales.
(5 : calcul avec le modéle LES/STO.
FM : calcul avec le modele MC.
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F1G. 6.11  Profils de I'écart-type de la fraction de mélange des espéces chimiques réactives NO

et O3 a I'abscisse x — x5 = 3, 830.
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F1G. 6.12 — Profils de 'écart-type de la fraction de mélange des espéces chimiques réactives NO

et O3 a l'abscisse x — x5 = 4, 790.

M exp : mesures expérimentales.
(5 : calcul avec le modéle LES/STO.
FM : calcul avec le modéle MC.
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F1G. 6.13 — Abscisse z — x5 = 0, 960.
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FI1G. 6.14 Abscisse x — x5 = 1, 920.

Profils des flux de masse turbulents verticaux de la fraction de mélange F'M’' des espéces
chimiques réactives NO et Os.
W exp : mesures expérimentales (FACKRELL & RoBins (1982)).

: Modéle a gradient (Vinkovic et al (2005b)).
— : calcul avec le modele MC.
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F1G. 6.15 — Abscisse x — x, = 2, 880.
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FI1G. 6.16 — Abscisse  — x5 = 3, 830.

Profils des flux de masse turbulents verticaux de la fraction de mélange F'M’' des espéces

chimiques réactives NO et Os.

W exp : mesures expérimentales (FACKRELL & RoBins (1982)).

— : Modéle a gradient (Vinkovic et al (2005b)).
— : calcul avec le modéle MC.
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F1G. 6.17 — Profils des flux de masse turbulents verticaux de la fraction de mélange FM’' des
espéces chimiques réactives NO et Os. Abscisse © — x5 = 4,799.
W exp : mesures expérimentales (FACKRELL & RoBins (1982)).

— : Modéle a gradient (Vinkovic et al (2005b)).
— : calcul avec le modéle MC.

0.8

0.7

0.6

0.5

LI Y L L L O NN R |

zly

0.4

0.3

0.2

0.1

LU DL L

\
0 I T " T " T |
0 0.25 0.5 0.75 1

Station: 0,96 & clc,,,

F1G. 6.18 — Profils de la concentration des espéces chimiques réactives NO, O3z et NOy + Oo
rapportés a sa valeur maximale obtenues avec MC.
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FI1G. 6.19 — Profils de la concentration des espéces chimiques réactives NO, Oz et NOo + Oo
rapportés a sa valeur maximale obtenues avec MC.
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F1G. 6.20 — Profils de la concentration des espéces chimiques réactives NO, Oz et NOg + Oo
rapportés & sa valeur maximale obtenues avec MC.
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FI1G. 6.21 — Profils de la concentration des espéces chimiques réactives NO, Oz et NOo + Oo
rapportés a sa valeur maximale obtenues avec MC.
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F1G. 6.22 — Profils de la concentration des espéces chimiques réactives NO, Oz et NOg + Oo
rapportés & sa valeur maximale obtenues avec MC.
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FI1G. 6.24 — Evolution de la hauteur du centre du panache et hauteurs maximale et minimale de
la concentration (NO = 2ppm).
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FIG. 6.26 Abscisse x — x5 = 1, 920.

Profils du coefficient d’intensité de ségrégation des espéces chimiques réactives NO et Os.
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FIG. 6.28 Abscisse x — x5 = 3, 830.

Profils du coefficient d’intensité de ségrégation des espéces chimiques réactives NO et Os.
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Profils du coefficient d’intensité de ségrégation des espéces chimiques réactives NO et Os.
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F1G. 6.30 — Evolution spatiale en aval de la source pour le coefficient Dy du modeéle de corrélation
des fluctuations turbulentes de la concentration des espéces chimiques réactives.
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6.8.4 Comparaison avec la simulation de Meeper & NieuwstapT (2000)

Nous allons comparer les résultats de la simulation numérique MC avec celle de MEEDER
& NieuwsTapt (2000). Ils ont réalisé une simulation de la dispersion de NO rejeté depuis
une source ponctuelle dans une atmosphére de O3 (de concentration initiale homogéne) en
suivant Iexpérience de Buirtses (1983). La technique LES a été utilisée pour simuler les
grandes échelles de la turbulence et le transport de la ségrégation. Pour fermer le tenseur
de contraintes visqueuses les auteurs ont fait appel a 'approximation de Boussinesq ou
le coefficient de viscosité turbulente est proportionnel a I’énergie cinétique turbulente de
sous-maille (modéle 1,5 TKE § 1.4.5). La concentration des espéces chimiques a été ob-
tenue a partir de la résolution de 1’équation de transport eulérienne de la concentration
d’espéces chimiques. Cette méthode ne permet pas de simuler I’état initial de la dispersion
du panache réactif prés de la source a cause de la résolution spatiale de la maille avec
des particules fluides porteuses d’espéces chimiques réactives car I’évolution de la réaction
chimique qui a lieu depuis la position de la source et jusqu’a la taille de la premiére maille
de calcul n’est pas possible a simuler. Par contre, dans le cas de 'utilisation du modeéle
complet MC de suivi des particules fluides réactives, on peut diminuer les boites de calcul j
de la concentration des espéces chimiques car il y aura toujours des particules fluides pour
calculer la concentration. Cela est une des avantages de notre modele de suivi des particules.

Dans le cas de la simulation de MeepeR & Nieuwstapt (2000), la taille et la hauteur de
la source, la rugosité du sol et la valeur de la vitesse de convection de I’écoulement ont été
augmentées par rapport a celles de expérience de Buinties (1983) pour arriver a obtenir
les mémes nombres de Damkohler des espéces NO et Oz a I’état initial. Dans le méme but,
ils ont modifié aussi la concentration initiale de NO et la constante de réaction chimique.
Pour calculer le nombre de Damkdhler, au lieu d’utiliser la définition (6.13) qui entraine le
calcul du temps caractéristique de la turbulence a la position de la source, ils ont proposé
les relations suivantes :

(6.26)

ou z, et Ay sont la hauteur et I'aire de la source respectivement et U, est la vitesse de
I’écoulement & la hauteur de la source.

Le tableau ci-dessous montre les caractéristiques principales de la simulation numérique
de Meeper & Nieuwstapt (2000) (M&N2000), celles de I'expérience de Bumries (1983)
(B83) et la simulation avec le modeéle complet (MC) pour le cas de rejet dans la couche
limite de FackreLL & RoBins (1982) :
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Tableau 6.1 : Données caractéristiques de ’expérience de Buirtses (1983) et simulations.

Ky cONO c003 Dano Dao, Ag U, Zs 20

ppm_ls_1 ppm  ppm mm? m / S m m
B83 0,40 3900,0 0,35 0,049 0,196 7,06 0,40 0,140 9,95.107°
M&N2000 0,01 55,0 0,35 0,051 0,192 301,06.10 7,70 112,000 9,97.1072
MC 0,37 515,0 1,00 0,027 0,015 56,69 3,18 0,228 2./88.10’4

Comine on peut en constater ci-dessus, les nombres de Damkdéhler pour les espéces NO
et O3 a Pétat initial dans expérience de Buiwties (1983) (B83) et dans la simulation de
MEeEDER & N1EuwsTADT (2000) (M&N2000) sont trés proches. Les nombres de Damkdhler
batis sur les grandeurs correspondantes a la simulation numérique (MC) de la couche limite
de FackrernL & Rogins (1982) sont plus bas. Il s’agit donc d’une réaction chimique plus
lente. Nous supposons trouver un coefficient d’intensité de ségrégation plus faible dans le
cas de la simulation (MC) au début du panache réactif par rapport a celui de (N&M2000)
mais cela n’a été pas le cas. Au contraire, les valeur du coefficient de 'inténsité de ségréga-
tion a la source sont trés proche de —1 ce qui permet d’affirmer qu’il s’agit d’une réaction
rapide au moins dans cette partie du panache. Dans les expériences de L1 & BiLcer (1996)
et BRown & Bircer (1996) on trouve des nombres de Damkohler proches de I'unité. Ces
derniers auteurs ont travaillé avec les mémes espéces chimiques, la méme constante de
réaction K, et la méme concentration initale des espéces que dans la simulation (MC)
dans une turbulence homogeéne. MicaeLot (1996) a fait une simulation numeérique de cette
expérience en utilisant un modéle stochastique lagrangien et les modeles de diffusion et
des réactions chimiques décrits en § 6.3 et § 6.4. I arrive aussi & obtenir un nombre de
Damkohler proche de I'unité D% = 1, 16. La différence avec MeeDER & NieuwstapT (2000)
(M&N2000) est due a la fagon de calculer ce nombre. BRown & BiLger (1996) utilisent la
définition donnée par BILGER et al. (1991) :

Ty
Da’ =
Tch
(6.27)
K()CO
D 0 _ O3
¢ U/M

ou M est la taille de la maille de la grille utilisée pour générer la turbulence dans I'expé-
rience et U est la vitesse moyenne de I’écoulement.

Le nombre de Damkdéhler dans cette expérience est de 'ordre de 'unité signalant que les
temps caractéristiques des échelles de turbulence et de la chimie sont similaires.

Kowmorr et al. (1991) définent le nombre de Damkdhler de la réaction selon 1’expression
suivante :

Da’ = Ty Re, 2 Ko(cocd, ). (6.28)
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Dans le cas de la simulation (MC) on peut utiliser cette définition du nombre de
Damkéhler puisque nous connaissons le temps caractéristique lagrangien a la hauteur de
la source (2.23). A partir de I’expression (4.13) (§ 4.2.2) et des profils de la fluctuation de
I'énergie cinétique turbulente de I'expérience de FackreLL & Rosins (1982) (Figure 4.2) on
obtient :

I ‘
up, = \/ 3 (W v +u®) (=0,281m/s),
30
Ty ~ ——(= 6,41 s),
ts 2 U/;S ( ) 8)
et 17, & la hauteur de la source est :
4T,
T, = -——(= 3,81
Ls 3 CO( Y S)

La valeur de nombre de Reynolds turbulent a la hauteur de la source est :

/

5
Re,, ~ 2% (= 22480),
v

ce qui donne un nombre de Damkdéhler pour la simulation (MC) suivant la définition de
Kowmorr et al. (1991) :

Dafyey = 0,21,

En utilisant la méme définition du nombre de Damkdéhler pour la simulation (M&N2000)
on trouve :

Da?M&N(QOOO)) =0,0014.

Dans cette situation, on peut admettre que la simulation (MC) présente une réaction
plus rapide que celle de (M&N2000) au moins dans la premiére partie du panache.

La Figure 6.31 montre I’évolution des profils du coefficient d’intensité de ségrégation ob-
tenus a différentes abscisses calculées avec le modele (MC), avec le modéle (6.25) (SMOENS
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F1G. 6.31 — Evolution spatial du coefficient d’intensité de ségrégation Iy des espéces chimiques
réactives NO et O3 en aval de la source.

(2002)) et celle de la simulation M&N2000. La distance en aval a été normalisée par la
hauteur de la source.

6.9 Discussion

Les profils de la concentration moyenne de la fraction de mélange (F'M) des espéces
chimiques réactives (Figures 6.3 & 6.7) sont en bon accord avec les mesures expérimentales
de la dispersion du gaz propane faites par FaAckreLL & Rosins (1982) (exp) et avec les
résultats du modele LES/STO (C3) obtenus & partir de (5.2) et montrés en § 5.2.1, pour
toutes les stations de mesure. Cependant, pour les profils des écart-types on observe un
meilleur accord entre la fraction de mélange (F'M) des espéces réactives et les mesures
expérimentales (exp) que dans le cas de la simulation LES/STO (Cy) (Figures 6.8 & 6.12).
On constate ici la grande sensibilité des fluctuations de la concentration aux phénomeénes
de diffusion moléculaire.

Les Figures 6.13 a 6.17 montrent un bon accord entre les flux de masse turbulents
verticaux de la fraction de mélange (F'M'w’) et les mesures expérimentales de FACKRELL &
Rogins (1982), sauf pour les deux derniéres stations (Figures 6.16 et 6.17) a partir d’une

hauteur de z/6 = 0,3 ou I’on observe une sous-estimation.

Le modeéle a gradient de VINKoviC et al. (2005b) pour la fraction de mélange (F M) est
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aussi en bon accord avec les mesures expérimentales.

Les profils de la concentration moyenne des espéces chimiques réactives rapportées a
leur valeurs maximales montrent clairement qu’il existent deux régimes du champ de la
concentration. Le champ de la concentration proche de la source (jusqu'a = — x4 =~ 20,
Figures 6.18 et 6.19) montre que la position verticale de la concentration maximale de
I'espéce chimique produit de la réaction (NOsy 4+ O3) est en coincidence avec celle issue de
la source (NO). A la position z — x, = 2,885 (Figure 6.20) on apercoit un décollement des
profils de la concentration trés léger. A z —z, = 3,836 (Figure 6.21) on observe I'apparition
d’une valeur maximale de la concentration pour ’espéce NOy + Oy placée dans la bordure
supérieure du panache de NO et une deuxiéme valeur maximale décalée un peu plus haute
que la hauteur correspondante a la concentration maximale de NO.

Plus loin de la source (Figure 6.22), la dynamique de la réaction chimique est plus forte
dans la zone limite supérieure du panache de NO car la valeur maximale du produit de la
réaction NOy + O4 a été décalée sur cette zone.

L’évolution spatiale des valeurs de la concentration moyenne des espéces chimiques sur
le centre du panache (Figure 6.23) montre que la concentration de NO diminue fortement
jusqu’a une valeur de Cyo = 0,12C%,,. Ensuite, la concentration des deux espéces pri-
maires diminuent jusqu’a ’abscisse * — x5 &~ 0. La concentration d’ozone croit ensuite
graduellement vers la valeur de sa concentration initiale (C9,) lointain de la source tandis
que la concentration de NO diminue lentement.

Ce changement de comportement peut étre lié au fait que a r — x5 ~ 0 la réaction chimique
est plus lente que preés de la source (Figure 6.31) et les phénomeénes turbulents entrainent de
I’ozone & 'intérieur du panache plus rapidement que la réaction chimique ne le transforme.

Les profils de I'intensité de ségrégation des espéces chimiques NO et Oz, calculés et
modeélés selon (6.25), montrés dans les Figures 6.25 & 6.29, sont en bon accord si ’on choi-
sit convenablement le coefficient D,. L’évolution spatiale de ce coefficient, présentée dans
la Figure 6.30, montre aussi que la dynamique du mélange est différente si 'on se place
proche de la source ou plus loin. Le coefficient Dy diminue rapidement en aval de la source
jusqu’a l'abscisse ¢ — x5 = 1,920 ou il se stabilise, signalant le changement du régime de
mélange des espéces.

L’évolution spatiale du coefficient d’intensité de ségrégation est comparée a celle trou-
vée par MEEDER & NieuwsTADT (2000) a l'aide de la simulation LES pour I'expérience de
Buirties (1983). Prés de la source, on constate la différence du rapport entre le temps ca-
ractéristique de la turbulence et de la réaction chimique pour les deux simulations. Dans le
cas de la simulation (MC), la réaction chimique est modérée car le coefficient de I'intensité
de ségrégation est proche de la valeur —1. Ensuite, il tend vers zéro rapidement au fur et a
mesure que I'on s’eloigne en aval de la source jusqu’a z — x4 & §. A partir de cette abscisse,
il continue a tendre vers zéro plus lentement et il se stabilice vers une valeur de I, ~ —0, 3
signalant que la réaction chimique est devenue lente.
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Dans le cas de la simulation M&N2000, il s’agit au contraire d’une réaction lente prés de
la source. Le coefficient de l'intensité de ségrégation, de valeur presque zéro a la source,
diminue vers une valeur de I, ~ —0,45 & 'abscisse x — x, & § pour croitre aprés graduel-
lement vers la valeur I, =~ —0, 3.

Le modéle a gradient (6.25) de Simoéns (2002) suit parfaitement les valeurs de I cal-
culées avec MC jusqu’a = —x, = . Passée cette abscisse en aval de la source, les différences
ne sont pas trés importantes.

En comparant les deux simulations, on peut conclure que méme si prés de la source
les réactions chimiques sont classées différement, plus loin on arrive & obtenir une réaction
chimique lente par rapport au temps caractéristique de la turbulence ce qui est logique
dans le sens ot les réactions chimiques seront plus lentes au fur et & mesure que les espéces
d’origine s’épuisent et cela est produit plus rapidement que le phénomeéne de décroissance
de la turbulence.



Chapitre 7

SIMULATION DE LA DISPERSION
D’UN PANACHE REACTIF SUR UN
VILLAGE EN ARGENTINE

7.1 Introduction

Il nous semble interesant de conclure notre travail par montrer une application de cet
outil permetant la prédiction trés précise d’un épisode de pollution.
Dans ce chapitre nous allons supposer qu’il est prévu l'installation d’une usine d’incinéra-
tion des ordures ménageres utilisées comme des déchets combustibles non-recyclables de
la capitale du département Diamante (Province de Entre Rios) Argentine. Cette ville a
une activité commerciale importante étant donné la situation stratégique de son port. Sa
population est de approximativement 20.000 habitants.
On suppose l'installation prévu a 30 km au sud de la ville de Diamante, & c6té d’'un petit
village au bord du fleuve Parand appellé Las Masitas et dont la plupart de ses habitants
ont une activité de péche cotiére. Par contre, ce petit village a une population d’environ
100 habitants.
Nous allons simuler la dispersion d’un panache de monoxyde d’azote issu d’une cheminée
de I'usine dans une atmosphére de faible concentration d’ozone.
Des niveaux de concentration moyenne de NO et du produit de la réaction (NOy + Os),
la hauteur et le largeur du panache sur la zone polluée seront présentés.

7.2 Déscription de la zone d’étude et situation de la
simulation
Le village Las Masitas est situé a 30 km au sud de la capitale du département Diamante

et & 70 km au sud de la capitale de la Province de Entre Rios - Argentine, sur les rives
du fleuve Parand qui & cette latitude a une large de presque 10 km. La Figure 7.1 signale
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F1G. 7.1 — Situation géographique de la zone d’étude. Diamante - Entre Rios - Argentine.

le situation du secteur de carte IGM (Institut Geographique Militaire) de la zone d’étude.
La Figure 7.2 montre la situation du village, les voies principales d’accés et les courbes
topographiques tracées tous les 5 m.

La direction dominante du vent est le nord-est pendant 1'été et le sud pendant ’hiver.
La vitesse moyenne annuelle obtenue & 10 m de hauteur sur le terrain est de 5 m/s. Cepen-
dant, il existe une variation de la direction du vent pendant la journée dans des situations
météorologiques non-significatives (peu vent, ciel dégagé de nuages) sur les rives du fleuve
a cause de la différence de capacité d’absorption de radiation solaire terre-eau qui produit
une brise de cote pendant la journée et une brise de terre pendant la soirée et une partie
de la nuit.

En été, les niveaux d’ozone troposphérique augmentent & cause de la pollution des
villes plus importantes situées au nord. L’ozone est advecté (emporté horizontallement par
le vent) sur le village.

Si 'on suppose que 'usine sera installée sur la cote, la brise provenant du fleuve pendant
la matinée entraine le panache de la cheminée, contenant de hautes concentrations de NO,
sur le village. La réaction chimique entre le O3 et le NO sera I'objet de notre simulation :

NO+03:NOQ+OQ+200 KJ/mol

Nous allons simuler quelques minutes de cet épisode pendant la matinée d’une journée
d’été.
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F1G. 7.2 — Secteur de Carte Topographique de la zone d’étude. Village de Las Masitas. Diamante
- Entre Rios - Argentine.

La Figure 7.3 montre un secteur réduit de la carte topographique signalant la position
hypothétique de la cheminée et de I’école du village ot ont été faites des mesures des
grandeurs météorologiques.

7.2.1 Modéle digital du terrain

Les courbes de niveau topographique du terrain tracées sur la carte (IGM) ont été
traitées digitallement pour obtenir un modeéle du terrain & I'aide de un logiciel de digi-
talisation. La Figure 7.4 montre une vue aérienne de ce modeéle et la Figure 7.5 une vue
tridimentionnelle que nous avons introduit dans le code de simulation numérique ARPS.

7.2.2 Données caractéristiques de la surface du terrain

Dans la zone d’étude, on trouve une végétation composée des pelouses et d’arbustes de
taille réduite d’une hauteur moyenne de 1,5 m distribués de fagon plus ou moins réguliére
et peu dense. On trouve de petites maisons isolées d’environ 4 m de hauteur.

Avec cette information, on a estimée la hauteur caractéristique de la rugosité comme étant
de l'ordre de zop = 0,05 m a partir des estimations faites par Raurach et al. (1991) pour
une végétation peu dense d’environ 1 m de hauteur. Sur le fleuve, la hauteur de la rugosité
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F1G. 7.4 — Modéle topographique du terrain de la zone d’étude. Vue aérienne des niveaux du
relief.
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F1G. 7.5 — Modeéle topographique du terrain de la zone d’étude. Vue tridimensionnelle des niveau
du relief.

caractéristique a été estimée comme étant de I'ordre de zgr = 0,005 m.

Ces paramétres seront nécessaires lors de D'initialisation du champs de vitesse dans la
simulation numérique. On aura donc deux profils différents selon qu’il s’agit d’une surface
d’eau ou de terre. On ne fera pas de différences au niveau des couvertures végétales pésentes
dans cette étude.

7.2.3 Données météorologiques

Des mesures des grandeurs météorologiques ont été prises pendant les mois de novembre
et décembre 1999 avec une station météorologique automatique située dans I’école du vil-
lage (Figure 7.3) éloigné approximativement 200 m de I'installation de I'usine. Le capteur
de la vitesse du vent a été placé a une hauteur de 15 m tandis que les mesures de tempé-
rature, humidité, radiation solaire, pression atmosphérique et précipitation ont été prises
a 1,5 m. La station enregistra les valeurs moyennes ainsi que les valeurs maximales et
minimales de la vitesse du vent, de I’humidité, de la pression et des valeurs accumulées de
radiation solaire ainsi que des précipitations toutes les 30 minutes. La Figure 7.6 montre
une partie de ces enregistrements. En ligne bleu a été marquée la période que nous allons
utiliser pour cette simulation.
Malheureusement, nous ne disposons pas des mesures de la direction et de la valeur de
la vitesse du vent pour d’autres hauteurs afin d’avoir un profil complet. Pour nous afran-
chir de cet inconvénient, nous allons utiliser un profil logarithmique dont la hauteur de
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la couche limite a été estimée a 0 = 750 m. La vitesse moyenne dans cet épisode est de
uys = 5,4 m/s et sa direction est d’ouest (Figure 7.6). Nous allons estimer les fluctuations
de la vitesse du vent a partir des profils obtenus par FAckreLL & RoBins (1982).

La constante de Von-Kdrman prend des valeurs différentes si 'on se place sur le ter-
rain ou sur le fleuve. Pour les profils de la vitesse du vent sur le terrain, la constante de
Von-Kdrmadn est de : k,y = 0,4 et sur le fleuve de : k,r = 0, 35.

On a considéré a cette heure que I'atmosphére présente un profil de température po-
tentielle constante.

7.3 Obtention des paramétres nécessaires a partir des
données disponibles

Dans cette section, nous allons faire une description détaillée de I'obtention des pa-
rametres nécessaires pour le calcul numérique a partir des données disponibles décrites
précédement.

7.3.1 Conditions initales et aux limites

Nous allons estimer les profils de la vitesse moyenne pendant le temps de la simulation
a partir des mesures faites a 15 m et de la loi logarithmique. En considérant les axes des
coordonnées cartésiennes de la Figure 7.5 et la direction du vent d’ouest, 'équation (4.2)
(§ 4.2) donne le profil de la vitesse moyenne. Dans cette équation, nous allons considérer
les altitudes z et les hauteurs sur un plan de référence en z — z,.5 ol 2.5 est I’élévation
du niveau moyen du fleuve par rapport a la mer. Dans ce cas 2.5 = 8 m. L’équation (4.2)
valide pour le terrain est alors :

_ UxT Z— Zref
a = In (2= Zret )
kyr 20T
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I
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~—
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F1G. 7.6 — Extrait du registre des grandeurs météorologiques obtenues par la station automatique

tallée dans le village.

ms

Sont marquées la date, ’heure et les valeurs du registre utilisé pour la simulation.
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et pour la surface de 'eau :

Dans les deux derniéres équations, on ne connait pas les vitesses de frottement correspon-
dantes a la surface du terrain (u.r) et de 'eau (u.r). On va les estimer a partir de la loi
logarithmique et de la valeur de la vitesse moyenne obtenue a 15 m du sol. L’élévation
du terrain par rapport au niveau moyen de la mer sur le site d’installation de la station
météorologique est de z = 23,89 m. La hauteur du capteur de la station par rapport au
niveau de référence est donc :

2= Zpep = 23,89 m+ 15 m —8 m (= 30,89 m)

La composante axiale de I’équation (7.1) appliquée & (z — z,.5) = 30,89 m de hauteur
peut nous donner la vitesse de frottement sur le terrain :

kyrtss

20T

La valeur estimée de la vitesse extérieure a la couche limite peut donc s’obtenir en
utilisant 'équation (3.60) (§ 3.3.2) :

UxT 5
U= ——1 — | (=~ 10 . 7.4
Tl () (~ 10 m/s) (7.4)

Cette valeur de la vitesse extérieure peut étre utilisée pour calculer les paramétres sur
la surface de '’eau en supposant que la différence entre la vitesse du vent au dessus de la
couche limite correspondante a la surface du terrain et a la surface de ’eau est négligeable.
Selon I’équation (3.60), la vitesse de frottement sur cette surface est :

ka

In (%)

w,p = 0,990, (= 0,2907 m/s). (7.5)
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F1G. 7.7 — Profils de la vitesse moyenne du vent sur le terrain et sur le fleuve.

Nous avons obtenus tous les paramétres nécessaires pour les profils de la vitesse moyenne
sur les deux types de surface. Ces profils seront utilisés dans les conditions initiales du cal-
cul. La Figure 7.7 montre les deux profils logarithmiques.

Enfin, on va résumer les caractéristiques de la couche limite simulée dans I’expérience :

()
Ue
UsT
UxF

k’UT
ka

20T

\ <0F

= 750 m
=10 m/s

= (,4286 m/s
=0,2907 m/s
=0,4

— 0,35
—0,05m

= 0,005 m

épaisseur de la couche limite.

vitesse extérieure a la couche.

vitesse de frottement sur le terrain.
vitesse de frottement sur 1’eau.
constante de Von-Kdrmdn sur le terrain.
constante de Von-Kdrmdn sur ’eau.
rugosité caractéristique sur le terrain.
rugosité caractéristique sur 1’eau.

La condition & la limite ouest sera de type “forcée” pour la vitesse moyenne et ses fluctua-
tions comme dans le cas de la simulation des expériences de laboratoire que nous avons
montré dans le Chapitre 4. Nous allons utiliser une zone de forgage de 10 mailles dans le
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sens de la direction du vent et pour toute la largeur (de sud au nord). Les conditions aux
limites latérales (sud et nord) et a la limite en aval (est) sont de type convection (§ 3.3.2,
équation (3.67)).

7.3.2 Paramétres de la simulation numérique des Grandes Echelles

1. Le maillage du calcul

Les tailles des mailles dans la direction horizontale sont prises selon les considérations
de Mason & CarLen (1986) :

Ax =0,150 m (=112 m),
Ay =0,0940 m (=70,5m),

AZmes =0,1426 m (= 106,5 m),

Il est préférable d’utiliser une maille de méme taille longitudinale et transversale
(sur le plan horizontal) pour pouvoir tenir compte des changements dans la direc-
tion du vent sans que cela entraine un changement du maillage. Nous allons choisir
finalement :

Az = Ay = 60 m.

Pour obtenir les autres parameétres du maillage, nous allons suivre les relations du
maillage grossier utilisé dans la simulation de ’expérience de FAcKreLL & RoBins
(1982) (§ 4.2.3) qui a donné de bons résultats pour la dynamique.

Les parameétres obtenus sont :

Azpin = 10207 (=2m),
Azpaw = 0,1425 (~ 100 m),
D, = 5AZmin (=105 m),
Dy =0 (= 750 m),
n3 = 10 mailles,

D3 = ngAzmm (: 1000 m),
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2.

ot

AZQ — AZma:r ; AZmin (: 54 m),

ne = ADTQQ (= 14 mailles),
nz  =mni+ng+n3+3 (=32 mailles),

D1+ Dy+ D
Azy = 1;’2_23 3 (=60 m).

Sélection du pas de temps
L’expression (4.16) pour calculer le grand pas de temps donne :

(&) () (=) v

Nous allons prendre finalement :

1
At < ——
|Vma:r|

AtG = 0,2 S.

Pour le petit pas de temps, on a choisi une valeur 10 fois plus petite que le grand pas
de temps comme dans le cas de la simulation de I'expérience de FACKRELL & ROBINS
(1982), soit :

At, =2,0.1072 s,

Coefficient de frottement

Le calcul de ce parametre a été fait en tenant compte que la loi logarithmique est
encore valable pour la premiére maille de calcul. Selon I'expression (4.18) on obtient :

k2T
Coamy = W (=0,012),
20T
]{32
Camp = vE— (=0,003).

1112 AzZmin
20F

Conditions initiales des grandeurs scalaires
Pour la période a simuler, les mesures des variables météorologiques prises par la
station signalent une température de 7" = 0 = 288°K et une pression de 1008 hPa.

Modéle de sous-maille
On a utilisé le modéle Smagorisnky Dynamique qui a donné de bons résultats pour

la stabilité des fluctuations de la vitesse dans le cas de 'expérience de FACKRELL &
RoBins (1982).
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7.3.3 Données de la source de pollution

Nous allons simuler la situation de rejet de NO depuis la cheminée de 1'usine. Nous
supposons que le milieu ambiant aura une concentration initiale de O3 distribuée de fagon
homogéne.

La cheminée a une hauteur sur le terrain de 2z = 21 m et le diamétre de rejet est de

dy =3 m.

Les niveaux de concentration initiaux d’espéces réactives sont les mémes que dans le
cas de la simulation de BRown & Birger (1996) :

(7.7)

7.4 Reésultats

Nous allons nous intéresser au secteur du village qui est soumis aux effets de la pollution
directe par le NO rejeté depuis la source de 'usine et le NO, formé lors de la réaction
chimique, selon la direction du vent dans la période de temps de la simulation.

La Figure 7.8 montre une vue aérienne et les figures 7.9 et 7.10 des vues depuis le sud.
Nous pouvons observer que le panache de pollution arrive sur une colline de faible pente.

On a choisi 9 lieux pour montrer les profils de concentration d’espéces chimiques. Ces
emplacements ont été distribués tout au long du centre du panache et on les nommera a
Iaide des lettres capitales. La distance entre les emplacements et la position de la cheminée
est :

cx—xs= 140 m.
rx—xy= 320 m.
rx—x,= 500 m.
cx—xs= 680 m.
tx—xs = 860 m.

cx—xy = 1040 m.
x— x5 = 1220 m.
s x—xy = 1440 m.
x — xs = 1580 m.

— - Q=m0 aw =
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F1G. 7.8 — Vue aérienne du panache de NO sur le village 3,5 minutes aprés l'initialisation du

rejet.

Les fleches signalent la direction et la vitesse du vent & la hauteur de la source (2! = 21 m) soit

une altitude de z = 40 m.
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F1G. 7.9 — Vue latérale depuis le sud du panache de NO sur le village 3,5 minutes aprés U'initia-

lisation du rejet.
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F1G. 7.10 — Zoom de la vue latérale depuis le sud du panache de NO sur le village 3,5 minutes

aprés l'initialisation du rejet.
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La Figure 7.11 montre la distribution des emplacements. On peut noter que dans le

parcours du panache se trouve une colline de faible pente (emplacements B et C) suivi
d’une vallée (E, F) et d’une autre colline similaire (G, H).

Les Figures 7.12 et 7.13 montrent les profils de concentration moyenne calculés pendant

la période de 30 minutes correspondantes a la simulation. La coordonnée verticale (z”)
signale la hauteur par rapport au sol.

| N
2500 s 4\
2000 |
3 1500
>

1000

500

1000

3000
X (m)

F1G. 7.11 — Emplacements des sites choisis pour obtenir les profils de la concentration des espéces
chimiques réactives.
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Emplacements

X=X,

A:140m

= = = = B:320m
.................. C:500 m
— = D:680 M
------ E: 860 m

z" (m)

F1G. 7.12 — Profils des concentrations de NO calculées en aval de la source.

Emplacements

X = X,
F: 1040 m
- = = = G:1220 M
e H:1400 m
— = |1 1580 M

' 100 ' 200 ' 300
¢ (ppm)

F1G. 7.13 — Profils des concentration de NO calculées en aval de la source.
La coordonnée verticale (z”) représente la hauteur par rapport au sol.
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On constate dans la Figure 7.12 que ‘a 140 m en aval de la source, le panache est déja
arrivé au sol. La valeur de concentration maximale est approximativement de 58 % par
rapport a la concentration initiale.

Entre les emplacements B et C, les valeurs maximales de concentration sont trés prochaines.
Ce sont des sites au sommet de la premiére colline en aval de la cheminée. On constate par
contre un étirement vertical progressif du panache.

Aux emplacements D, E et F, le panache monte et s’étire encore verticalement. La concen-
tration au sol diminue, nous sommes dans la vallée.

Pour les emplacements G, H et I, il ne reste pas beaucoup de NO. Le panache continue a
s’étirer verticalement et les niveax de concentration de NO s’affaiblissent. Aprés 1500 m
de distance par rapport a la cheminée, la concentration de NO est presque nulle.

La Figure 7.14 montre les niveaux de concentration d’espéces réactives rapportées aux
valeurs maximales pour I’emplacement située proche de la cheminée.
On constate que le pic de concentration du produit de la réaction est presque 10 m au-
dessus de celui de NO.
La concentration d’ozone a été réduite de 25% par rapport a la valeur de concentration
initiale au centre du panache de NO.

La Figure 7.15 montre que le pic de concentration de NOsy+ Oy a monté encore d’avan-
tage par rapport a celui de NO. La concentration d’ozone commence a croitre au centre
du panache de NO ce qui signale un ralentissement de la réaction chimique.

Dans la Figure 7.16, on observe des pics secondaires de concentration de NOy + O,
pour I'emplacement C. La concentration d’ozone est en croissance continue.

A la station D (Figure 7.17), on constate encore une diminution de la concentration de
NO pres du sol. Les pics secondaires de concentration de NOy+ Oy deviennent importants
par rapport & sa valeur maximale. La concentration d’ozone est fortement croissante.

Pour 'emplacement E, on apercoit deux pics de concentration de NOy + Oy bien mar-
qués. L'un est a I'intérieur du panache de NO et I'autre au-dessus (Figure 7.18). La concen-
tration d’ozone est arrivée pratiquement a sa valeur initiale.

La Figure 7.19 présente les niveaux de concentration d’espéces a 1040 m en aval de la
cheminée. On est encore dans la vallée. Le centre du panache de NO est situé a 25 m de
hauteur. La concentration de NO au sol est petite par rapport a sa valeur maximale. Le
pic de concentration du produit de la réaction est toujours au-dessus du centre du panache.
La concentration de O3 est pratiquement constante et égale a sa valeur initiale.

Les autres emplacements situés plus loin n’apportent pas de changements importants
de comportement.
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Enfin, les Figures 7.20 a 7.22 montrent ’évolution spatiale en aval de la cheminée du
panache de NO.
L’ordonnée de la Figure 7.20, représente I’évolution de la valeur maximale de concentration
de NO et aussi I'altitude z du centre du panache et des niveaux de concentration faibles
(Cno = 2 ppm). On peut constater que la valeur maximale de la concentration de NO
diminue rapidement prés de la cheminée mais qu’elle se stabilise au sommet de la premiére
colline. Ensuite elle continue a diminuer plus doucement.
Dans I’évolution de l'altitude du centre du panache, on peut observer des ondulations
en suivant la topographie du terrain. Le panache de NO commence a se raffiner sur la
deuxiéme colline.

La Figure 7.22 montre le parcours suivi par le centre du panache de NO par rapport
a la hauteur z”. Les deux effets des collines et D'effet de la vallée sont bien visibles. Le
panache s’aplatit au sol lorqu’il atteint les collines et s’éloigne du sol dans la vallée.
A partir de 1200 m en aval de la cheminée, les niveaux de concentration de NO prés du
sol sont inférieurs a 2 ppm.
La Figure 7.23 montre les valeurs instantanées de la concentration de NO au niveau du
sol.
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X-X,=140m

FiGg. 7.14 Station A : z — x5 = 140 m.

z" (m)

025\ T 0 T —

5 .75 1
X-x,=320m clc,

ax

F1G. 7.15 — Station B : z — z, = 320 m.

Profils de la concentration d’espéces chimiques réactives rapportées a la valeur maximale.
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E
=N
X-X,=500m
Fi1G. 7.16 Station C : z — x5 = 500 m.
NO
100- === 0O
| [—— N02+o2 |
- |
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|
|
|
|
I
E .
N
X-X,=680m clc,,,

Fi1G. 7.17 — Station D : £ — 4, = 680 m.
Profils de la concentration d’espéces chimiques réactives rapportées a la valeur maximale.
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FiGg. 7.18 Station E : x — z5 = 860 m.
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Fi1G. 7.19 — Station F : £ — z, = 1040 m.

Profils de la concentration d’espéces chimiques réactives rapportées a la valeur maximale.
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F1G. 7.20 Profils de I'évolution de la concentration de NO et de ’altitude du centre du panache
avec les niveaux de concentration Cnyo = 2 ppm.
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F1G. 7.21 — Evolution de I'altitude du centre du panache de NO et les niveaux de concentration

Cno = 2 ppm.
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F1G. 7.22 — Profils de I’évolution de la hauteur (par rapport au sol) du panache de NO et les
niveaux de concentration C'yo = 2 ppm.
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F1G. 7.23 — Concentration instantanée de NO au niveaux du sol a t = 4 minutes.
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7.5 Discussion

La simulation montrée est un cas hypothétique d’installation d’une usine a co6té d’un
village de quelque dizaines d’habitants (trés peu peuplé). Les constructions sont dispersées
et 'occupation du terrain n’a pas été fortement modifiée. Cela nous a permis d’utiliser un
coefficient de rugosité caractéristique unique pour toute la surface du sol sans introduire
un erreur importante. Dans le cas d’un village ou d’une ville plus dense et plus peuplée,
avec des batiments serrés, ce parameétre doit étre variable selon 'ocupation du terrain, la
densité et les dimensions des batiments.

Nous admettons que les mesures météorologiques qui ont été faites ne sont pas adaptées
pour obtenir une description suffisante de la couche limite. Elles ont été réalisées dans le
but d’estimer I’énergie éolienne susceptible d’étre captée par une machine de convertion
pour ’école du village. Néanmoins, les estimations faites avec les lois analytiques sont rai-
sonnables.

On constate, Figures 7.14 & 7.19, que les pics de concentration du produit de la réaction
NO5+ 04 se trouvent plus élevés que ceux de NO, au moins & 140 m en aval de la cheminée.

Dans cette simulation nous avons constaté que le panache de NO arrive au sol & 120 m

en aval de la source (Figure 7.22), soit 80 m avant de 'école. Cette situation est trés
mauvaise pour la santé des enfants de courte age. Les niveaux de concentration de NO
diminuent rapidement mais, a cause de la présence d’une colline, ils se stabilisent au sommet
(Figure 7.20) pour diminuer ensuite plus doucement.
Le centre du panache suit les ondulations du terrain. Les niveaux de concentration au
sol dans la vallée diminuent a cause de la protection de la premiére colline située en aval
de la cheminée. Cela est constaté par I’élévation du centre du panache et des niveaux de
concentration Cyo = 2 ppm dans les Figures 7.21 et 7.22.



SIMULATION DE LA DISPERSION D’UN PANACHE REACTIF SUR UN
288 VILLAGE EN ARGENTINE




Conclusion

Les problémes de pollution atmosphérique sont I'objet de nombreux travaux de re-
cherche. Les outiles numériques ont évolué notamment grace aux nouvelles technologies
en informatique. L’appui des ordinateurs de plus en plus puissants permettant aux cher-
cheurs d’envisager la résolution des écoulements atmosphériques complexes. L’approche des
grandes échelles permet de simuler ’évolution temporelle des grandeurs physiques pour al-
ler au-dela des estimations statistiques et envisager I'interaction des variables qui jouent un
role dans les phénoménes de transport, transformation et dépot des polluants atmosphé-
riques. C’est le cas des réactions chimiques dans I’atmosphére ot la simulation numérique
apporte des réponses de plus en plus efficaces.

Nous avons ici concentré notre étude sur les méthodes numériques de résolution des
écoulements de méso-échelles. La validation de ces outils a été abordée dans ce travail avec
I’appui des expériences de laboratoire. La méthode stochastique de suivi lagrangien de
particules permet d’envisager la réaction comme une interaction entre particules porteuses
d’espéces chimiques réactives.

La démarche de ce travail a suivi une logique cohérente depuis les grandes échelles du
mouvement dans ’atmosphére jusqu’a la simulation de la diffusion moléculaire et des ré-
actions chimiques. Le couplage de ces modéles a été le défi de cette recherche.

La simulation des grandes échelles : Nous avons étudié en détail le modeéle de simu-
lation des grandes échelles, ses hypotéses, ses portées et ses limitations. Nous I'avons
modifié pour 'adapter aux conditions de simulation necessaires afin de valider les ré-
sultats avec des mesures expérimentales. Plus précisément, nous avons utilisé le code
ARPS, développé par I’Université de I’Oklahoma. Nous avons constaté qu’il s’agit
d’un modéle de type non-hydrostatique, dimensionnel, qui porte des nombreuses sous-
modeéles pour tenir compte des phénomeénes météorologiques comme la formation de
nuages, la précipitation, les flux de la chaleur et de la vapeur d’eau dans I'interface
atmosphére-sol, une base des données pour simuler I'interaction des différents types
de sol, de la couverture végétale, la mer ou une grande extension de surface d’eau, le
déclin solaire et la duration de la journée pour les bilans radiatifs. Par contre, il est
moins performant que d’autres codes de la mécanique des fluides pour la simulation
des écoulements de canal, ou le flux est forcé par un champ de pression établi. Nous
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avons besoin des conditions aux limites forcées pour simuler des expériences de la-
boratoire et nous avons introduit des modifications pertinentes, notemment pour les
conditions initiales et aux limites, sans que cela ampute les qualités précitées.

Les modéles de paroi ne sont pas trés performants dans ce code. Dans ce travail, on a
choisi de ne pas modifier ce module parce que c’est un travail trop long dans le cadre
de cette these.

Les modéles sous-maille qui prennent en compte l'effet des petites échelles, non cal-
culées directement par le code, a été un des objectifs principaux de cette étude. Nous
avons modifié le code afin d’avoir des modeéles de fermeture les plus performants.
Le modéle de Smagorinsky dynamique a été introduit et testé pour répondre a cet
objectif.

Modéles stochastiques de suivi lagrangien : Ensuite, nous avons traité le probléme
de suivi lagrangien des particules fluides avec I'introduction des modéles stochatiques
a une particule et une échelle de temps. Le couplage de ce modéle avec la simulation
des grandes échelles a été fait avec succés selon 'approche proposée par GIcQUEL &
Grvi (2002) avec quelques assumptions supplementaires par rapport a la validitée de
I’équation de Fokker-Plank dans le sein d’une maille de calcul LES.

Validation du code : Nous avons utilisé des expériences de laboratoire qui nous ont
permi de valider le champ dynamique, et ensuite le couplage de la simulation des
grandes échelles avec le modéle de suivi lagrangien LES/STO. On a comparé les ré-
sultats de la simulation numérique avec différents paramétres comme les tailles des
mailles de calcul et les modéles de fermeture du tenseur de Reynolds de sous-maille.
La validation du modeéle couplé LES/STO pour des sources surélevées de gaz a donné
de bons résultats dans le cas de 'expérience de FAckreLL & RoBins (1982) mais on a
trouvé des problémes pour le cas de Gong (1991) dans la zone de proche paroi. Les
sources utilisées dans cette derniére expérience ont été placées plus proche du sol.
Les phénomeénes d’anisotropie dans cette zone liés a des modeéles de paroi du code
LES peu performants peuvent étre la cause de cette différence. Nous avons observé
les effets des différents choix de position de la source en amont d’une colline de faible
pente, notamment en ce qui concerne le rapport hauteur de la source/élévation de la
colline. La colline se comporte comme un obstacle a franchir pour le gaz éjecté depuis
la source. Le gaz est mieux dispersé en aval de la colline quand la source est placée plus
haut. Nous avons constaté dans cette simulation que les valeurs de la concentration
du gaz sont deux fois supérieures au sommet et en aval de la colline si la source est
placée deux fois plus haut. Par contre, en amont de la colline, la situation est I'inverse.

Modéle de diffusion et réaction chimique : Afin d’envisager un modéle complet pour
simuler les processus a 1'échelle moléculaire, on a ajouté au modéle LES/STO des
modules de simulation de la diffusion et des réactions chimiques. Ce nouveau modéle
a été appelé Modele complet (MC). Ces modules ont été développés par MicHELOT
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(1996) pour la réaction des molécules de monoxyde d’azote avec celles d’ozone. On a
testé les résultats avec I'expérience de FAckreLL & Ropins (1982) en utilisant la frac-
tion de mélange des espéces chimiques réactives qui se comporte comme un scalaire
passif. Nous avons comparé les concentrations moyennes et les écart-types ainsi que
les flux turbulents avec de bons résultats. Nous avons testé un modéle pour le calcul
du flux turbulent (ViNnkovic et al. (2005b)) et un modéle pour le calcul du coefficient
de ségrégation de la réaction chimique (Smvoins (2002)) avec succés. L’évolution spa-
tiale de ce coefficient nous a permis de caractéricer le rol du mélange turbulent dans la
réaction chimique en aval de la source. Dans ce cas de simulation, la réaction peut étre
caractérisée comme rapide par rapport aux temps caractéristiques de la turbulence
dans la zone proche de la source. Un peut plus loin en aval, on trouve que la réaction
devient lente car une des espéces primaires est épuisée. Une comparaison avec une
autre simulation numérique a été faite. Celle de MeepER & Nieuwstapt (2000). 11
s’agit d’un réaction chimique lente des mémes espéces primaires. On a constaté que
loin en aval de la source, ils ont obtenu un coefficient d’intensité de ségrégation trés
proche de celui que nous avons trouvé dans notre simulation.

Application dans le cas de la pollution sur un village : Nous avons simulé un cas
de pollution d’une usine d’incinération des ordures ménageéres dans le cas de déchets
combustibles non-recyclables d’un village éloigné des grandes villes. Il s’agit d’un cas
de simulation car, bien que le village existe réellement ainsi que les données de topo-
graphie du terrain et que les variables météorologiques sont réelles, 'usine n’existe
pas. Il nous a semblé utile de montrer ainsi une application dans un épisode plausible
de pollution. Nous avons constaté I'effet d’une colline placée en aval de la cheminée.
La concentration de monoxyde d’azote diminue rapidement jusqu’a ce que le panache
arrive & la colline. Au sommet, la concentration se stabilise pour continuer a dimi-
nuer plus doucement en aval de la colline. Les niveaux de concentration de monoxyde
d’azote sont faibles en aval de la colline et nous permettent de délimiter une zone
de protection de la pollution directe par le panache. Dans son parcours, le panache
arrive a une deuxiéme colline mais il s’épuise rapidement au dela de 1200 m ou les
niveaux de concentration au sol sont trés faibles.

Nous concluons qu’ils existent des travaux a faire pour améliorer, notamment le pro-
bleme de la simulation des sources proches a la paroi. Dans ce sens, des améliorations
peuvent étre envisagées dans le code LES et dans le couplage LES/STO.

— Il existent des modéles de paroi plus performants qui peuvent donner des meilleurs
résultats que celui utilisé dans cette thése. Par exemple, les modéles de décomposition
du domaine LES/RANS ou la constante de Smagorinsky est calculée dynamiquement
jusqu’a une certaine hauteur. Au-dessous, un modéle de type RANS est appliqué
pour déterminer cette constante. D’autres propositions plus récentes seront intéres-
santes a aborder, comme par exemple calculer de facon dynamique la constante de
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Smagorinsky en fonction de la taille de I’échelle caractéristique dans le modéle de
sous-maille proposé par GermANO et al. (1991). Cette approche a été envisagée et
testée par PORTE-AGEL et al. (2000) avec de bons résultats car dans la zone de proche
paroi les tailles des mailles deviennent plus petites pour obtenir une meilleure réso-
lution a cause des forts gradients de la vitesse. Le modéle de sous-maille dynamique
doit tenir compte de cet effet.

Pour le mode¢le couplé LES/STO, I'utilisation d’un terme supplémentaire qui tient
compte de I'anisotropie dans la zone de proche paroi est possible. Il faut trouver des
expériences en turbulence inhomogéne anisotrope pour pouvoir régler la constante
de ce terme.

D’autres réactions chimiques peuvent s’ajouter au modele pour envisager des phéno-
meénes de pollution plus complet. La formation d’ozone troposphérique a partir du
monoxide d’azote et des composés organiques volatiles en est un exemple.

Enfin, la posibilité d’introduire la géometrie des batiments au code est d’'une grande
utilitée pour pouvoir aborder ’étude des phénomeénes de pollution en ville. Il faut
que le code puisse prendre en compte la présence d’une paroi verticale.
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Annexe A

Les tenseurs de Fokker-Planck

Soit une variable aléatoire £(t) = Siyy) ou Sy représente I'état lagrangien d’une
(t) (t) grang

particule, par exemple sa position et sa vitesse 5(;) = {Xi(t), Ui(t)}.

L’équation lagrangienne de cette variable, en satisfaisant un processus de Markov, est
une équation de Fokker-Planck et on peut exprimer les tenseurs D;(5q,t) et D;j(54), 1),
de cette derniére, en fonction des coefficients de la premiére.

Soit I’équation lagrangienne suivante :

d&i(t) = hi(See), t)dt + gij (Sy, t)n; (L)L, (A.1)
<nj (t) > - 07

<ni(t)n;(t") > = 0;;6(t" —t"),

qui doit satisfaire ’équation de Fokker-Planck

IP . 9 (Dy(8),t)P) +132 (Dij(5(),t)P)

E(S(t)’ t) - 8si 2 8si88j (Ag)

B La variable aléatoire E (t) passe de I’état lagrangien 5(;) & I'état lagrangien §(t+7) =

&(t + 7) dans un petit intervalle de temps At = 7.
Ce changement peut étre exprimé en fonction des tenseurs lagrangiens :

t+71
&t + 1) —&(t) = hi(Sqr), t + 7)T + 955 (Sitar) t +7) / n; (t")dt'.
¢
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Le moment d’ordre n de la variable lagrangienne
Le moment d’ordre n relatif au passage d’état lagrangien est donnée par :

M, (8, t,7) =< (&t +7) — Si)n|5(t)=§(t> =

Or, si 'on fait le développement limité des moments au voisinage de 7 :

oM,

Mn(g(t),t, T) = Mn(§(t),t, 0) +7 +O(T2).
N e’ or =0
0
Dn(g(t)vt)
On pose :
< (&(t+T1)—s:)"| =5y D (S, )7 + O(72).

Cela donne les tenseurs de Fokker-Planck :

6Mn(§(t), t, T)

Dn(g(t),t,T) = 87’

Maintenant, on va déterminer les moments de premier et de deuxiéme ordre.

— Le moment de premier ordre :

—

Le moment de premier ordre de la variable lagrangienne £(t) autour de I'état 5

s’exprime en fonction des tenseurs de I’équation de Langevin h; et g;; :

Mi(Sp),t,7) = < (&GE+7)— 5i)|§(t)=§(t) >

t+7
Ml(g(t): t, T) = < hi(g(t+7—),t + T)T >+ < gij(g(t+7), t+ T) / 7]J<t,)dt/ >,
t

et selon (A.4), le tenseur D;(5(y),t) peut s’exprimer en fonction des tenseurs de I'équa-

tion de Langevin :

8M1(§(t), t, 7’)

Di(54),t) = ——————+ = hi(5), 1) + 9ij(5w), 1) < my(t) >,
—_——

or
0

(A.5)
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— Le moment due deuxiéme ordre :
Le moment de deuxiéme ordre de la variable lagrangienne {(t) autour de I'état 5
s’exprime en suivant la relation :

My(Sp,t,7) = < (&(t+7)— 5i)|§(t)=§(t) &t+7)— 3j)|§(t)=§(t) >

Mg(ﬁ(t), t, ’7') = < hi(§(t+r); t+ T)hj(g(t+7—),t + ’7')7'2 >

t+1 t+1
+ < gik(g(t_,_T), t + T)gjk(§(t+7),t + T) / / Ui(t/)ﬂj (t”)dt/dt” > .
t t

Le tenseur D;;(5(;),t) s’exprime en fonction du moment de deuxiéme ordre selon

(AA4) :

- 8M2(§(t),t,7)
Dij(Swt) = ——5—|
7=0

- 2 Thi(g(t-H')) t + T)hj(g(t—i-’r), t + T) ‘TZO

+ [ (Stesry t 4+ TGk (Sgmy t+ 1) <m(t)n; (") > 1] 7=

t/:t//

Dij(5w:t) = 0+ gan(Sie), ) g (S, t) < my()m; (") >,
5<t/ _ t”)
1

Dij(5w),t) = gin(S), 1) g (500), t)- (A.6)

=t
A\ e

Les relations (A.5) et (A.6) donnent les tenseurs D;(5(),t) et D;;(5),t) de 'équation

de Fokker-Planck comme fonction de ceux de I'équation de Langevin h;(5(),t), gi;(54),1)
en respectant les propriétés Markoviennes :

“L’état futur des variables lagrangiennes dépend de ses valeurs a l’état présent mais ne
dépend pas de ses états précédents”.
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Annexe B

Méthodes d’interpolation

Le modéle stochastique qui gére la dynamique du mouvement des particules dans les
boites du maillage a besoin des grandeurs eulériennes calculées par le code de simulation
des Grandes Echelles (LES) pour tenir compte de la dynamique de ces échelles.

Ces grandeurs sont calculées aux points du maillage par le code (LES). II est donc néces-
saire d’utiliser une méthode d’interpolation aux positions des particules fluides.

On va décrire deux méthodes :
— La méthode d’interpolation des Polynémes de Lagrange.

— La méthode d’interpolation barycentrique,
dont nous avons montré I'utilisation au chapitre 5 pour le modéle couplé LES-stochastique.

B.1 Méthode d’interpolation tri-linéaire des Polynémes
de Lagrange

La méthode d’interpolation tri-linéaire des polyndémes quadratiques de Lagrange avec
27 nceuds du maillage a été décrite par CassurLnr & CHeNG (1992) et utilisée dans le cas de
I'interpolation du champ de vitesse d’un courant d’eau peu profonde. Ils ont mis en place
une méthode semi-lagrangienne d’advection pour I’écoulement stratifié stable.
Cette méthode prend 8 boites du maillage pour simuler les lignes de courant autour de la
particule. Les boites sont choisies de facon a ce que la particule soit située dans la boite
inférieure et en amont de ’écoulement (Figure B.1).
Par exemple, dans le cas de l'interpolation du champ de vitesse, pour trouver sa com-
posante dans la direction ¢ = (1,2,3) = (z,y, 2) au point (), Y@), 2(p)) on va calculer
d’abord la vitesse correspondante aux 9 lignes verticales situées dans les boites du maillage
qui sont prises en compte pour le calcul de I'interpolation.
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On va ainsi exprimer la vitesse en coordonnées relatives au point (i, j, k) du maillage :

© D 2
u = U = U;. .
(p) (I(p)vy(p)az(p)) (Z_aﬂ_buk_d),

Ce qui nous conviendra pour exprimer formellement le processus d’interpolation.

Les 9 interpolations, en suivant les lignes verticales pour la composante g de la vitesse
eulérienne, sont :

@ . 0 D 1 D 2 D
Ugti—mj—iph—d) = Limry gt Wiy i) T Ly ipUli—mjipb1) T Limry it Uiy j—ip—2)’

ot les indices (i, 7) désignent la position de la ligne verticale qui va étre interpolée, tandis
que 7y et ¥ prennent les valeurs 0, 1, 2.

Les coeflicients du polynoéme de Lagrange £™ pour chaque ligne (i, j) sont calculés avec
la formule :

T 20 — Zik—m

i A=)~ Z(k—m)

m#n

oll 2(y) est la coordonnée verticale de la position de la particule.

L’interpolation verticale est suivie de trois interpolations horizontales sur la direction

(y)

uEB

0 1 (&) 2 @
dli=yj—bp—d) = Limrj q(z i) T Limy j1Uq(imy j1k—a) T Livrj—2Uq(imry,j=2 k=)

avec leurs coefficients :

m=2
L7 — H Yp) — YiG-m) ’

m—0 JG—=n) — Y(i-m)
m#n

et une simple interpolation sur la direction (z) :
® 0,/ 1
Uy(i—a,j—bk—d) = Liu Uy (ij—bk—d) + L luq(z 1,j—b,k—d) +‘Cz 2uq(7, 2,j—b,k—d)’

dont les coefficients de Lagrange sont :

m=2

L0 — H L(p) — L(i—m) )
m=0 L(i=n) = T(i=m)
m#n
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(-2, ) k)
= ’Qﬁﬂhﬂ_\_‘d . F - "‘ :-:0 - Tl “sjs‘,‘)
{i'zs.f'z k)(ﬁ ,-"ﬁ, hﬁh"':‘_<\5:'::’ __"d—-\f‘:-(\}hm-\-\;"'\-\.
-\.__\_H-\--L‘- -r-’__-" _h""-__:{\ __-"-_
. - o e
o o
y ), o
T T ’ R
Y T T R | B
e N = ,_,x"@
sl s — @
- N
s 3 e O -
- R I b
.’/,@f:"‘f:cﬁ:":u ,«"” f{~a=i\
(i-2j2 k2" @ LG /;g
s LS . __.-f"f -"'D" el ,_d,-" b (Es.fs ')
- S - l/ ’F’,r’ - /
(i, j-2, k-2)

e . interpolation dans la direction k (9 lignes)
® - —® — - @ interpolation dans la direction j (3 lignes)

Lo REEEE Oeneas 0 interpolation dans la direction i (1 ligne)

)

@ position de la particule |x ¥ LI
i A

F1G. B.1 — Schéma d’interpolation tri-linéaire des polynomes de Lagrange.

Dans la Figure B.1 on montre les trois séquences d’interpolation : verticale (z), hori-
zontale (x,y).

Ce processus est implémenté pour les trois composantes du champ eulérien de la vitesse
S _ [ D D : o dE° . ’ : P :
u, = {uf,uy,uy} et aussi pour E°, =g €t € qui représentent respectivement I’énergie

cinétique turbulente du champ résiduel, son évolution temporelle et son taux de dissipation
visqueuse.
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B.2 Meéthode d’interpolation barycentrique

La méthode s’inspire de la loi de la gravité des corps et simplement pondeére I'influence
de la variable a interpoler aux nceuds du maillage en fonction de I'inverse du carré de la
distance qui sépare ces noeuds de la particule.

Par exemple, en suivant le cas de I'interpolation du champs de vitesse :

— Soit uﬁp) la composante ¢ = {1,2,3} de la vitesse eulérienne qu’on souhaite interpo-
ler a la position p = {z ), Y(p). 2(p) } de la particule.

— Soit uiﬁ) la composante ¢ = {1,2,3} de la vitesse eulérienne calculée par le code
LES a la position du neeud 5 = {1,2,...,8}.

Si on prend les huit nceuds du maillage les plus proches de la position de la particule
(figure B.2), on a :

] _ @

Yy = UQ(ﬁ(p),y(p),Z(p))’ (B' 1)
&) _ @

Ugp)y = qu(I(B),y(mvz(g))’ (B'Q)

et on calcule les carrés des distances entre chaque noeud du maillage utilisé pour le
calcul de l'interpolation de la position de la particule :

Dy = (2 — 2(8)” + (W) — v@)* + (2 — 29" (B.3)

— Finalement, on calcule la valeur de la composante ¢ de la vitesse interpolée a la po-
sition de la particule :

> (“ ) /Dﬁ)

8
e p=1
Uy(py = < ) (B.4)

> (1/Dp)

B=1
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@  Noeuds du maillage (B)

® Position de la particule (p)

F1G. B.2 — Schéma d’interpolation barycentrique.
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Annexe C

Calcul de la concentration d’espéces

Dans le cas de la simulation de la dispersion d’'un scalaire passif sans tenir compte
de la diffusion moléculaire, le calcul de la concentration volumique avec la méthode des
particules fluides se fait simplement en comptabilisant sa quantité dans chaque boite car
chaque particule a une concentration unique et fixe (0 ou 1).

Si, par contre, ces particules sont porteuses d’espéces chimiques en quantité variable, étant
donné leffet de la diffusion et/ou de la réaction chimique, la méthode de calcul de la
concentration va étre fait différement.

Pour obtenir la valeur de la concentration d’une espéce a un instant donné, on va calcu-
ler dans une boite de mélange (§ 6.5.2) la concentration moyenne de ’espéce portée par
les particules fluides qui sont & I'intérieur de cette boite. La démarche est alors la suivante :

— Soie le cas du mélange de NO rejeté depuis une source poncutelle (de diamétre rela-
tivement petit par rapport a I’épaisseur de la couche limite) dans une ambiance de Os.

Soit N la quantité de particules fluides dans une boite de comptage j. Nyo parti-
cules proviennent de la source de NO et (N — Nyo) = No, particules proviennent

de I’écoulement porteur.

— Soit jcmNo et ém03 les concentrations de NO et de O3 respectivement de la particule
m placée dans la boite de comptage j. Les concentrations d’espéces chimiques dans

cette boite sont :

J m=1
CNo = N ) (C 1)
N .
J
D mos
J m=1
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Si, par exemple, ils existent six particules fluides dans la boite de comptage 7 a I'instant
t = 0, trois sont porteuses de NO pur issue de la source (Nyo = 3) et les trois autres sont
porteuses de Oz pur (Np, = 3), la concentration volumique de NO et de O3 dans cette
boite sera a cet instant :

0
¢ _3c 190
CNO = 6N0 = 5 CNO;
. jO .
J J
b _3Cos _ 1.0
003 — 6 —2003

Il n’y a pas eu encore de processus de diffusion entre elles.

Si on admet qu’il existe un mélange des espéces entre deux de ces particules tel que
chacune échange la moitié¢ de leur concentrations, et les quatre autres ne subissent pas ce
processus (elles se sont mélangées chacune avec une particule porteuse de méme espéce)
et restent encore dans la méme boite de comptage a l'instant ¢ = At, la concentration
volumique sera :

( 17 17 J
j ~ no += no +2 o J
At _ 2 2 _ 1
NO — § =35 ¢ NO:
oo 15 “
ﬁt 50034-50034—2603 13'0
. C O3 = 6 :§CO3 .

C’est la méme concentration qu’avant le processus de mélange puisque toutes les par-
ticules sont restées dans la méme boite.
Si a Pinstant ¢ = 2At une particule qui contient les deux espéces est conduite vers une
autre boite de comptage et est remplacée par une particule porteuse de O3 pur, dans la
boite 5 on aura :

( 1% b
j _CNO+20NO J
SAt _ 2 _ 5 0
C'NO = § = 19 €' NO;
14 %
J —C +3c J
AAt _ 9" s O3 Y
\ Os  — 6 —120s-

La Figure C.1 montre le processus décrit ci-dessus.



307

1

Fig. C.1

0
o c
CNO 03 ©
[ .
4 1 —.
eC O N Oj 1>/ .
.o 0.0 1 de g
j ‘\0 i . O

t=24t

Exemple de calcul de la concentration d’espéces dans une boite de mélange.
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Annexe D

Technique d’injection supplémentaire
des particules fluides autour des
panaches

Dans le cas de la simulation de la dispersion et mélange d’espéces issues depuis des
sources ponctuelles, on peut choisir de rejeter des particules fluides porteuses des espéces
de 'ambiance par tout dans le domaine de calcul ou d’utiliser une solution moins chére en
place de memoire et temps de calcul en injectant des particules autour des panaches. Dans
cette derniére alternative, on propose de rejeter des particules depuis une source de dia-
meétre beaucoup plus grand et dont le centre est placé en coincidence avec celui de la source.

Soit le cas plus simple de rejet de NO depuis une source ponctuelle dans une ambiance
de O3 pur.

Les particules fluides porteuses de NO sont rejetées en méme temps que les particules

fluides porteuses de Os. Pour respecter la relation initiale de concentration dans la boite
de mélange, on va choisir le diamétre de la source de O3z de telle fagon qu’une particule
lancée aie la méme probabilité de provenir de 'une ou de 'autre source.
Dans leur parcours, les particules qui sont sorties de la source de NO, peuvent se trouver
dans une boite de mélange en bordure du panache ot il n’y a pas assez de particules avec
de O3 pur. Cette probléme peut étre resolu en injectant des particues de O3 pur supple-
mentaires. On presente une possible solution a ce probléme dans la Figure D.1 :

Soit N83 /N%o = 3 la relation de la quantité de particules d’ozone pur par rapport a
celle de NO pur dans la boite de mélange (I) qui contient a la source a 'instant t.

Si on ne considére pas les réactions chimiques, on constate que a I'instant ty + At pour
la boite de mélange k, le niveaux de concentration de O3 est nulle puisque il n’y a pas de
particules issues de la source de O3. Dans ce cas, on rajoute 3 particules fluides porteuses
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F1G. D.1 — Probléme de diffusion avec O3 appauvri autour du panache de NO et sa solution.

de O3 pur dans la boite avant d’appliquer le modéle de mélange.

Si, par exemple, les espéces se sont mélangées en interchangeant la moitié de sa concen-
tration, la concentration d’espéces dans la boite périphérique k, aprés le mélange sera :

1k 1k
k = o += P no
2Nt 2 T 2 _ %[0%07
1 ko 1 ko ko
k —003+—CO3+2603 3
\ C2At03 _ 2 2 1 — foCOO3

En resumé, si une ou plusieurs particules fluides sont portées vers une boite de mélange
vide, il faut lancer N83 /N, particules de O3 pur avant d’appliquer le processus de mélange

et de réaction chimique.
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RESUME : L’environnement atmosphérique est un sujet crucial qui regroupe des do-
maines de compétences variées. Des outils de prédiction des phénoménes de la dispersion
de polluants dans D'atmosphére ont été développés ces derniéres années dans le but de
proteger la population et de prévoir les dommages dans ’environnement. Cette étude s’in-
téresse au probléme plus particulier du transport turbulent des particules fluides porteuses
d’espéces chimiques réactives ou non, rencontrées dans ’atmosphére. Pour la simulation
de la turbulence atmosphérique nous utilisons un code Eulérien global de simulation LES
(Simulation des Grandes Echelles) couplé avec un modéle stochastique lagrangien pour
les petites échelles. Pour le mélange ultime (diffusion) et la réaction chimique, nous avons
utilisé un modele de coalescence/dispersion. L’originalité de cette étude est le couplage
Euléro-Lagrangien pour les particules fluides porteuses d’espéces chimiques réactives ou
non, ainsi que son application a la dispersion des polluants. Une analyse et la proposition
d’un modéle original de ségrégation d’espéces chimiques est ainsi validé et confirmé. Des
cas de validation des géometries simples et complexes sont présentés, couches limites, col-
line gausienne et de sites sur un village en Argentine.

Dispersion and eulero-lagrangian atmospheric mixture
of reactive fluid particles.
Application to simple and complex cases

ABSTRACT : The atmospheric environment is a crucial subject which gathers fields of
varied competences. Tools for predicting the dispersion of pollutants in the atmosphere
were developed in these last years with an aim of protecting populations and preventing
environmental problems. The aim of this study is the more particular problem of the tur-
bulent transport of the fluid particles which contain passive or reactive chemical species
met in the atmosphere. For the simulation of atmospheric turbulent we use the Large Eddy
Simulations (LES) coupled with a Lagrangian stochastic model for the small scales. For the
ultimate mixture (diffusion) and chemical reaction, we use a coalescence/dispersion model.
The originality of the study resides in the Eulero-Lagrangian coupling for the fluid particles
containing passive or reactive chemical species like its application to the dispersion of the
pollutants. An analysis and the proposal for a original model of segregation of the chemical
species is thus validated and confirmed. Validations cases of simple and complex geometry
are presented, boundary layers, gaussian hill and sites on a village in Argentina.

DISCIPLINE : MECANIQUE DES FLUIDES

MOTS-CLES : Dispersion et chimie atmosphérique, Simulation des grandes échelles - mo-
deles stochastiques.
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