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Résumé

Ce document présente les phénomeénes physiques de la dispersion atmosphérique de gaz toxique ou
inflammable ainsi que les familles de modéles visant a les représenter et en estimer les effets.

Les principaux facteurs influengant la dispersion atmosphérique sont :

e les conditions de rejet (gaz sous pression ou non, gaz liquéfié, ...) qui définissent le terme
source ;

e I'environnement dans lequel se disperse le nuage : I'occupation du sol, les obstacles (batiments
industriels, lotissements...), le relief naturel ;

e et les conditions météorologiques et I'écoulement atmosphérique prés du sol influencé
prioritairement par le vent et I'état de stabilité de 'atmosphére (forte stabilité, instabilité, ...).

La dispersion atmosphérique est une résultante de la combinaison de ces facteurs et phénoménes
physiques qui sont fortement interreliés.

Une large gamme de familles de modeles numériques de dispersion atmosphérique adaptés aux rejets
accidentels existe et une synthése descriptive théorique est présentée dans ce rapport ; modéles types
intégraux ou gaussien, CFD eulérien et LPDM.

Les guides de bonnes pratiques relatifs a chacun des familles modéles s'ils existent sont référencés.

Une analyse critique de I'évaluation des modéles et une revue des protocoles d’évaluations dans le
cadre de scénarios accidentels est réalisée.

Une synthése des domaines d’applications pour chacune des familles de modéles est également
présentée.

Pour citer ce document, utilisez le lien ci-apres :

Institut national de I'environnement industriel et des risques, , Verneuil-en-Halatte : Ineris - 178310 -
v2.0, 16/03/2021.

Mots-clés :

Référentiel Omega — Dispersion atmosphérique-Modéles gaussien-Modéles intégraux- Modeles CFD
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1 Introduction

1.1 Les référentiels OMEGA

Les référentiels OMEGA (Q) constituent un recueil global formalisant I'expertise de 'INERIS dans le
domaine des risques accidentels. Ce recueil concerne les themes suivants :

e ['analyse des risques ;

e les phénomenes physiques impliqués en situation accidentelle (incendie, explosion, BLEVE,
dispersion atmosphérique...) ;

e |a maitrise des risques d’accident ;

e les aspects méthodologiques pour la réalisation de prestations réglementaires (étude de
dangers, analyse critique, ...).

Ces rapports ont vocation a présenter les connaissances considérées comme consolidées au moment
de leur rédaction. Ces rapports sont mis a disposition des acteurs de la maitrise des risques d'accidents
qui en feront bon usage sous leur responsabilité. Certains de ces rapports sont traduits en anglais en
vue d'en favoriser leur diffusion. Les concepts exposés dans ces rapports n'ont pas vocation a se
substituer aux dispositions réglementaires.

1.2 Contexte et objectif du document

Le présent rapport référencé Q-12 présente la démarche adoptée par 'INERIS pour I'étude de la
dispersion atmosphérique, un des sujets retenus dans le théme « phénoménes physiques » cité ci-
dessus. Il s’inscrit dans une démarche de dissémination et de valorisation du savoir-faire de I'INERIS
aupres des pouvoirs publics, des industriels et du public.

Le présent document présente des méthodes et outils permettant de prendre en compte les effets de la
dispersion atmosphérique d’un produit toxique ou inflammable.

Il a pour objectifs :

e de présenter les mécanismes physiques relatifs aux rejets atmosphériques accidentels ;

e de recenser les familles de modéles de dispersion atmosphériques de différentes natures ;

o d’aider, de maniére opérationnelle, les rédacteurs a appréhender le domaine d’application des
modeles ;

e d'orienter le lecteur vers les guides de bonnes pratiques pour utilisation correcte des modéles,

en s’appuyant sur :

e ['état des lieux des modeles existant au niveau national voire international ;

e les connaissances et les pratiques actuelles de I'INERIS sur ce sujet, que ce soit au niveau de
de la phénoménologie et de I'utilisation des modéles dans un cadre réglementaire ou autre ;

e une expérience et une analyse critique de I'évaluation des modéles.

Pour chaque point suscité il s’agira de donner des références afin que le lecteur souhaite aller plus loin.
En effet, il existe une multitude de modéles pour estimer les conséquences d’'un rejet accidentel
atmosphérique toxique ou inflammable. Dans certains cas, cette estimation peut se faire selon plusieurs
degrés de complexité. Le choix de la méthode est a I'appréciation de I'utilisateur, du cadre d’application
et également de ses connaissances des phénoménes pouvant survenir.
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1.3 Structure du document

Outre une liste des références bibliographiques (chapitre 9), une introduction (chapitre 1) et une
conclusion (chapitre 8), le document est organisé autour des 7 chapitres principaux suivants :

Chapitre 2 : Accidentologie.

Chapitre 3: Description du périmétre d’étude des phénomeénes dangereux et des situations
accidentelles concernées.

Chapitre 4 : Mécanismes Physiques.

Chapitre 5 : Recensement d’outils de calculs pour simuler la dispersion atmosphérique d’'un
produit toxique/inflammable.

Chapitre 6 : Présentation du caractére intermittent d’'un nuage toxique.

Chapitre 7 : Comment évaluer des modéeles de dispersion atmosphérique ?

1.4 Modifications apportées a la précédente version (2002)

Les principales évolutions par rapport a la précédente version sont les suivantes :

un chapitre dédié a I'accidentologie ;

une description plus détaillée des modeles de dispersion atmosphérique dits « tri-
dimensionnels » ;

une analyse critique des travaux d’évaluation des modeéles dans le contexte de la prévention
des risques accidentels industriels ;

et des recommandations sur leur domaine d’application.
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2 Quelques accidents remarquables ou sont apparus des
phénomenes de dispersion de produits
toxiques/inflammables

L’objectif de ce chapitre est de :

e présenter quelques accidents caractéristiques du point de vue des dommages sur la santé de
'homme et I'environnement, dus a la dispersion atmosphérique d’un rejet atmosphérique
toxique/inflammable ;

e de faire ressortir des enseignements qui sont apparus influents sur les phénomenes de
dispersion atmosphérique des produits toxiques/inflammables au regard des observations in
situ ;

e présenter les défis de modélisations associés.

2.1 Des accidents industriels majeurs

2.1.1 L’accident de Seveso : rejet a l'atmosphére de dioxines dans une usine
chimique

Déroulement :
Extrait de de la base ARIA1 du BARPI :

« Le vendredi 9 juillet 1976, le cycle de production du 1,2,4,5 TCP est initié & 16 h, avec 10 h de retard
par rapport aux conditions habituelles. Le samedi matin, & 5 h, le chauffage du réacteur est arrété alors
que seulement 15 % du solvant est distillé. L’agitation est stoppée 15 min plus tard et le réacteur est
ramené a pression atmosphérique. Les opérateurs quittent leur poste a 6 h, laissant le réacteur sans
surveillance pour le week-end. A 12h30, soit 6h30 plus tard, le disque de sécurité du réacteur, taré a
3,8 bars, se rompt a la suite d'une augmentation de la température et de la pression dans le réacteur.
Un nuage rougeétre s’échappe a 'atmosphere par la cheminée du batiment, le panache s’élevant a
plusieurs métres de hauteur. Le rejet gazeux contenant de la dioxine (2,3,7,8 tetrachlorodibenzodioxine
(TCDD)) perdure environ 1 h : l'intervention rapide du chef d’atelier se trouvant par hasard & proximité
de l'usine lors de l'accident a permis d’en limiter la durée. Selon les différentes études, la quantité
estimée de dioxine rejetée a I'atmosphere est comprise entre 0,2 et 40 kg.

Compte tenu de la hauteur du panache d’émission et de la direction du vent soufflant a 4 m/s, le nuage
toxique se répand au sud-est de l'usine, affectant une zone principalement agricole.

Le lendemain des faits, les premiers effets de I'accident sont constatés : quelques enfants présentant
des troubles intestinaux et de fortes fiévres, végétation brllée, petits animaux atteints. Les responsables
de l'usine informent les autorités qu’'un « nuage d’herbicides pouvant créer des dommages a
l'agriculture » a été rejeté a I'atmosphere.

Les riverains proches de l'usine seront avertis 2 jours aprés l'accident de ne pas consommer les produits
de leur jardin.

Quatre jours aprés l'accident, les premiers symptémes de brilure apparaissent sur la peau d’enfants et
de petits animaux décédent.

6 jours aprés, 15 enfants sont hospitalisés dont 4 dans un état grave, mais les médecins ignorent quelle
thérapie appliquer. Une gréve est décidée, les habitants, angoissés, font pression sur les autorités pour
étre informés.

1 Analyse, Recherche et Information sur les Accidents — Base de données d’accidents industriels du
ministére de I'environnement frangais - https://www.aria.developpement-durable.gouv.fr/le-barpi/la-
base-de-donnees-aria/
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Ce n’est que 10 jours apres l'accident que le groupe chimique annonce publiquement la présence de
dioxine dans le nuage toxique.

Finalement, 11 communes sont atteintes et les autorités définissent 3 zones de contamination ... »

Selon [7], le produit a été libéré accidentellement dans I'atmosphére durant au minimum 20 minutes et
le dépbt du nuage toxique a affecté une zone de 18 km? environ occupée par 37235 habitants.

Enseignements :

Il s’agit d’'un accident majeur industriel qui a participé a la prise de conscience des risques industriels et
a la création en 1982 de la Directive dite « SEVESO » relative a la prévention des accidents chimiques
majeurs sur un site industriel.

L’investigation [6] aprés accident montre la difficulté a établir un listing des produits réellement émis du
fait de la présence de produits issus des réactions intermédiaires. Il s’agit d’'un mélange de produits
dont la toxicité et 'impact sur la santé de I’'homme est difficile a appréhender. Une étude de dispersion
[10] montre des conditions jugées turbulentes et une haute variabilité de la direction du vent du fait
d’une topographique marquée et des effets de « convection thermique » (cf. chapitre 4).

2.1.2 Fuite de isocyanate de methyl (MIC) a Bhopal (INDE)
Déroulement :

Dans la nuit du 2 au 3 décembre 1984 a Bhopal (Inde), sur le site de Union Carbide Ltd, une réaction
de corrosion dans un réservoir catalyse de maniéere incontrdlée la réaction de trimérisation exothermique
du MIC. L’élévation subite de température et de pression a l'intérieur du réservoir entraine I'ouverture
de la valve de sécurité conduisant au rejet de 40 t de MIC dans I'atmosphere en 90 min. par une conduite
verticale, de 20 cm de diametre, a une élévation d’environ 33 m. Une zone de 50 km? a été impactée et
a peu prées 200 000 personnes furent affectées. En effet le MIC est extrémement toxique pour 'lhomme
et la végétation ; la valeur du seuil toxique des effets létaux (ERPG-32) est de 1 ppm.

Enseignements :

Il s’agit d’'un des accidents industriels majeurs. Les travaux de modélisation de la dispersion
atmosphérique Havens et al. (2012) [1], destinés a I'étudier le comportement du nuage toxique montre :

e un comportement de dispersion de nuage lourd. En effet, cet auteur estime la densité du
mélange 3 fois supérieure a celle de I'air. Le produit rejeté n’est pas un produit purement gazeux
mais d’un mélange de différentes formes polymérisées d’isocyanate de méthyl chargé en
aérosol humide.

e Tlinfluence des conditions météorologies de nuit susceptibles d’étre peu favorables a la
dispersion atmosphérique et qualifiées de « stable ».

2.1.3 Incendie du dép6t pétrolier de Buncefield (Angleterre)
Déroulement :

Le dépbt pétrolier de Buncefield, cinquieme plus grand de Grande-Bretagne, est situé a 40 km au nord
de Londres, prés de Hemel Hempstead, dans le comté du Hertfordshire. A partir de 19 h le 10 décembre
2005, un bac a écran flottant recoit de I'essence sans plomb par pipeline a un débit de 550 ms3/h. Le 11
décembre, a minuit, le terminal est fermé et le controle des stocks est en cours. A 5h20, le bac
commence a déborder et un mélange riche air/carburant se forme. A 6h01 a lieu la premiere et la plus
importante explosion, suivie d’'un incendie qui embrase 21 grands réservoirs. Il s’agit de I'explosion
principale, qui se produit au niveau de parkings. L’explosion est entendue jusqu'a 160 km. Les services
géologiques britanniques classent les effets sismiques au niveau 2.4 sur I'échelle de Richter. A 6h08,
les secours sont alertés. A 6h27 et 6h28, deux explosions subséquentes se produisent. Le 12

2 Emergency Response Planning Guidelines
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décembre, a 12 h, le feu est & son maximum. Les pompiers attaquent l'incendie le 12 décembre a 8h20
a l'aide de 6 pompes haute pression capables de projeter 32 000 | d’eau et d’émulseur par minute. En
quelques heures, alors que la moitié des cuves sont embrasées, ils parviennent a maitriser I'extension
de l'incendie

Enseignements :

L’enquéte aprés accident [2] montre (analyse de vidéos de surveillance) qu’il y a eu une dispersion d’un
nuage inflammable, formé de gaz et de gouttelettes, généré par le déversement d’hydrocarbures depuis
le bac, dans des conditions (relevés in situ) atmosphériques stables et de vent faible. Ces conditions
ont généré la dispersion d’un nuage occupant une grande surface au sol mais limitée a quelques métres
seulement en hauteur.

2.2 Dispersion atmosphérique lors d’'un incendie : accident de Somerset West
(Afrigue du Sud) survenu le 17/12/1995

Déroulement :

Le résumé de la base de données ARIA du MEDD/SEI/BARPI de cet accident qui est survenu a
SOMERSET WEST (Afrigue du Sud) le 17 décembre 1995, est retranscrit ci-dessous :

« Suite a un feu de broussailles attisé par un fort vent et qui saute deux zones coupe-feu, un stock
gouvernemental de 15 000 t de soufre (superficie du stock : 1,5 ha) s’enflamme et crée un nuage de
SO,, contribuant au déces de deux personnes et conduisant a I'hospitalisation d’une centaine de
personnes dans la ville de Macassar. Les pluies acides qui s’ensuivent endommagent gravement les
cultures de fruits et de légumes. Le sinistre est éteint notamment par des largages d’eau par deux
hélicoptéres. 3 000 personnes sont évacuées. ».

Enseignements :

Il s’agit de l'unique accident recensé de type incendie ayant conduit a des déces, hormis les
conséquences d’incendie issues de faits de guerres( [8],[9]).

Parmi les spécificités, on peut relever d’apres les travaux de [11]:
e la surface de rejet de polluants est étendue;

e le panache de fumée s’éleve dans I'atmosphére du fait de la flottabilité et de la quantité de
mouvement. La hauteur a laquelle se dispersent les fumées toxiques est appelée couramment
« sur hauteur ». Ce paramétre dépend de la surface de l'incendie, de la température, du volume
de gaz émis, de la météorologie, et de la topographie.

2.3 Accidents impliqguant des gaz liquéfiés

2.3.1 Déraillement de train transportant de 'ammoniac liquéfié (Crete, Nebraska,
U.S.A, 1969

Description :

Suite a un déraillement de train, un wagon [3] libére 110,5 m3 d’'ammoniac qui tue immédiatement 5
personnes et blesse 28 autres. Des personnes furent impactées mortellement, et de maniére immédiate,
jusqu’a des distances de 100 m environ depuis le wagon et des employés furent également impactés
lorsque le nuage atteignit une distance de 400 m. En raison de l'inversion thermique et du faible vent,
le nuage de produit génére un brouillard durant un long moment. Entre 200 et 300 personnes furent
évacuées avec difficulté.
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Analyse :
Il est a noter :

e les conditions peu favorables a la dispersion, soit un vent faible et un cas d'«inversion
thermique » qui peut expliquer le délai de dissipation du nuage ;

e les conséquences trés rapides dues a la forte toxicité d’'un nuage concentré.

2.3.2 Renversement d’'un camion transportant de 'ammoniac liquéfié sur autoroute
(Houston, Texas, U.S.A, 11 Mai 1976)

Description :

Un camion quitte 'autoroute et tombe en contrebas sur une autre autoroute libérant 28,4 m3 d’ammoniac
(Highway Safety Board NTSB-HAR-77-1). Six personnes furent victimes d’inhalation toxique, 78 furent
hospitalisés et approximativement 100 autres personnes furent soignées pour blessure La journée était
ensoleillée avec des températures autour de 25°C et un vent de 3 m/s. L’'ammoniac rejeté se vaporise
et le vent diminue la concentration au niveau du sol. Les témoins rapportent que les vapeurs blanches
du nuage d’ammoniac atteignent initialement une hauteur de 30 m avant d’étre transportées par un vent
de 3 m/s sur une distance de 800 m environ. Dans les trois minutes de rejet, le maximum de la largeur
du nuage de vapeur au-dessus du sol était de 300 m, se réduisant jusqu’a une distance de 800 m en
aval. Aprés 5 minutes, la plupart du liquide s’est évaporé par ébullition et le nuage de vapeur a
complétement disparu.

Analyse:

Il est a noter la formation trés rapide, du fait d’'un rejet massif instantané, d’'un nuage ou brouillard de
grande dimension (hauteur d’'une trentaine de métres) au comportement « rampant » et qui a dérivé sur
quelques centaines de m. On peut noter également I'évaporation rapide du liquide répandu au sol.

2.3.3 Accident lors d’'un déchargement de wagon de chlore (Festus, Missouri, U.S.A,
2002)

Déroulement :

Lors d’'un déchargement d’un wagon de chlore [4], stocké sous forme de gaz liquéfié a température
ambiante, un flexible de 1 pouce se déchire conduisant & un épandage de chlore. Un nuage visible de
chlore gazeux, d’'une hauteur d’environ 1 m et d’'une largeur d’environ 20 ou 30 m se répand autour du
wagon ou se situaient des batiments de hauteur moyenne et des racks. Il s’est avéré qu’une partie
seulement du systéme de sécurité a fonctionné et le dépotage s’est alors maintenu a un rythme soutenu.
Environ 24 tonnes de chlore ont été déversées accidentellement. La fuite a été jugulée par une
intervention d’'urgence 3 h aprés le début du rejet. Un total de 63 personnes dans la communauté
environnante a nécessité une assistance médicale en raison de I'exposition par inhalation au chlore. De
plus, le brunissement des feuilles d’arbres et d’autres végétaux autour de I'installation a été observé
dans le sillon du panache.

Enseignements :

Le rejet accidentel est décrit comme un rejet continu durant 3 h. Cela peut s’expliquer par le
refroidissement du produit qui accompagne la décompression brutale puis I'évaporation du produit,
depuis le réservoir ou de la flaque éventuelle formée au sol.

2.3.4 Collision de train transportant du chlore liquéfié (Macdona, Texas, U.S.A 2004)
Déroulement :

Une collision de deux trains entraine le déraillement de 45 locomotives et 35 wagons, ce qui généra un
rejet accidentel de 60 T de chlore mais aussi de produit fertilisant. Le rejet toxique causa la mort de 5
personnes et 29 personnes furent blessées par inhalation toxique ou/et par d’autres effets dus a la
collision et au déraillement.
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Enseignements :

D’aprés Hanna [5], le rejet a consisté en un rejet massif et diphasique car formé de gouttelettes liquides
(la fraction massique de liquide > 50%) dans les trois premiéres minutes, suivi par un rejet gazeux sur
une durée beaucoup plus longue.

2.4 Accidents de fuites toxiques

2.4.1 Fuite de trichlorosilane — Etats-Unis — Juin 2000
Déroulement :

La base ARIA du BARPI a recensé lincident suivant, qui n’a pas eu de conséquences significatives.
Dans une usine chimique, une fuite de 10 | de trichlorosilane s’est produite lors du transfert de la
substance d’'une capacité de stockage a une autre. Un nuage irritant de chlorure d’hydrogéne s’est
formé au contact de 'humidité de l'air, puis s’est dispersé. Les autorités ont décidé de demander aux
habitants a proximité du lieu de l'incident de se confiner afin de ne pas subir d’effets toxiques.

Enseignements :

Le produit est réactif avec I'eau et semble avoir réagi chimiquement avec 'lhumidité de l'air.

2.4.2 Tragédie du Lac de Nyos (Cameroun, 1986, relargage de CO3)
Déroulement :

Une chute de roches aux abords du lac Nyos3 au Cameroun en 1986 génére le relargage de 240 000
tonnes de CO: d’origine profonde, de ce lac volcanique, qui se sont dispersées sur 14 km aux alentours.
Du fait du caractere lourd, soit une fois et demie plus lourd que lair, le CO2 s’est répandu au niveau du
sol et accumulé dans les vallées confinées provoquant la mort par asphyxie de 1700 personnes et de
dizaines de milliers d’animaux.

Enseignements :

Le comportement de type gaz lourd du CO: lors de sa dispersion dans les vallées menant au lac est un
aspect prépondérant lors de cette tragédie.

2.4.3 Réactions chimiques incontrélées (Lubrizol, 2013)

Description :

Le 21 janvier 2013 sur le site de Lubrizol de Rouen, une instabilité des produits contenus dans le bac
d’ajustage final de la fabrication du di-alkyl dithiophosphate de zinc (ZDDP) est constatée. Des rejets
de composés soufrés ont été émis a I'atmosphére dans des proportions entrainant des nuisances
olfactives [6]. Des plaintes de riverains invoquant de mauvaises odeurs, des maux de téte ou des
nausées ont ainsi été recueillies par les centres antipoison et de toxicovigilance (CAPTV) et Air normand
entre le 21 et le 22 janvier. Le panache a également été détecté a Paris dans la nuit du 21 au 22 janvier
ainsi qu’au sud de Londres le 22 janvier dans la matinée.

Analyse :

Du fait d’'un seul de détection olfactif trés bas le panache émise d’une source ponctuelle a été détectée
loin de la source, soit & une échelle qualifiée de régionale du point de vue météorologique [6].

3 http://fr.wikipedia.org/wiki/Lac_Nyos
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2.5 Enseignements sur le retour d’expérience des phénomenes observeés

Les enseignements issus des quelques accidents présentés dans ce chapitre montrent la large diversité
des phénoménes qui peuvent survenir lors de rejets accidentels issus d’un site industriel et la complexité
pour les appréhender, on peut citer :

e la nature des produits potentiellement toxiques : produit pur ou mélange de produits faiblement
toxigues ou non toxiques (géne odorante), hautement toxique; on a pu relever des
conséquences trés rapides dues a la forte toxicité aiglie d’'un nuage concentré ou des effets
olfactifs sur des distances importantes di fait d’'un seuil de détection olfactif trés bas ;

¢ la nature de produits inflammables générant des nuages inflammables ;

e la géométrie de la source : fuite par un évent, formation d’une flaque au sol, rejet de grande
surface (incendie), rejet en hauteur (fumées d’'incendie, emballement de réaction,) , rejet massif
de grande dimension (nuage diphasique) ;

e les fumées d’incendie ou les rejets de produits a faible densité volumique qui s’éléevent dans
'atmosphére ;

e le rejet de type gaz lourd tel ceux observés pour les rejets massifs de gaz liquéfiés. Le
comportement de gaz lourds peut s’expliquer par 3 facteurs qui peuvent se conjuguer : I'aspect
diphasique (présence de gouttelettes), le refroidissement di a la décompression et la masse
moléculaire du produit ;

e la réactivité chimique des produits dispersés avec 'atmosphére humide ;
o l'effet des conditions météorologiques : vitesse du vent et « stabilité atmosphérique » ;
o leffet de la topographie.

Ces mécanismes physiques vont étes décrits dans le chapitre 0.

Relativement aux défis de modélisations associés, en amont a la modélisation de la dispersion
atmosphérique d’une substance, il convient de quantifier un « terme source », c’est-a-dire de
caractériser le rejet de la substance étudiée vers lair en termes de débit, température, état
physique...L’étude des mécanismes physiques relatifs aux termes sources et I'étude des méthodes
d’évaluation associées sont traitées dans le document « Q-19 » (cf. [12]).

Le cas spécifique du terme source lié a l'incendie est traitée dans le document « Q-16 »et intitulé le
Toxicité et dispersion des fumées d’'incendie - Phénoménologie et modélisation des effets [13].

Pour étudier la prise en compte de la toxicité lors d’'une modélisation de rejets atmosphériques, le lecteur
peut se rapporter aux documents suivants :

e le rapport d’étude du 30/11/2010 référencé INERIS - N° DRA-10-109949-12423A DRC27-
Opération e et intitulé « Bonnes pratiques pour l'utilisation des seuils de toxicité aigué par
inhalation dans le cadre des études réglementaires » ;

e le rapport d’étude du 19/12/2007 référencé INERIS - N°DRC-07-82347-07520A et intitulé
« Méthodologie de détermination des valeurs seuils de toxicité aigué francaises en cas
d’émission accidentelle de substances chimiques dans I'atmosphére ».
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3 Description du périmétre d’étude des phénomenes dangereux
et des situations accidentelles concernées
Afin de définir le périmétre de cette étude, ce chapitre fournit :

¢ une identification et une définition des situations accidentelles industrielles ;

¢ le contexte d'utilisation des modéles présentés dans le présent rapport ;

e et les principales entrées et sorties des modélisations de rejet atmosphérique associées au
contexte.

3.1 Principales situations accidentelles industrielles étudiées

Les principales situations de rejets accidentels susceptibles d’étre rencontrées dans des configurations
industrielles et pertinentes a traiter dans le cadre de cet OMEGA sont les suivantes :

épandage et évaporation de liquide a température ambiante ;

épandage et évaporation de liquide sous refroidi ;

rupture de capacité ;

rejet de gaz (fuite de gaz, rejet par un évent, rejet a I'extérieur d’'un confinement, ....) ;
rejet sous pression ;

rejet diphasique avec production et dispersion d’aérosols ;

dispersion de fumées d’incendie.

Les rejets peuvent étre caractérisés en termes de durée de rejet :

e instantanée (rupture de capacité) ;
e de courte durée (maitrise de la fuite par fermeture de vanne par exemple) ;
e de longue durée (rejet continu ou incendie).

Ces rejets peuvent aussi étre distingués au travers de la densité (qui dépend de la température du
produit) par rapport a I'air lors de leur libération dans I'atmosphére libre (lourd, Iéger ou neutre).

L’identification des situations possibles nécessite de caractériser leurs effets :

directs : exposition et inhalation toxiques (quelques ppm a quelques %, dose toxique) , rejets chaud

ou cryogéniques ;

o effets olfactifs ;

¢ indirects : inflammables ou comburants (de I'ordre du %) et formation d’'un UVCE (« Unconfined
Vapor Cloud Explosion ») ;

e asphyxiants (quelques % a 100%).

L’environnement immédiat du rejet tels que :

e des obstacles dans les unités de production ou les batiments ;
e les réseaux de canalisation ;
e 0u des obstacles naturels.

peuvent avoir un impact sur la dispersion atmosphérique difficile a évaluer (accumulation, effet canyon,

).
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3.2 Contexte d'utilisation des modéles
Trois contextes d’utilisations seront concernés :

e le contexte de l'urgence avec des temps réponses rapides nécessaires pour les modélisateurs
en vue d’apporter un appui aux services de secours ;

e la réalisation des Etudes de dangers4 avec l'estimation de distances d’effets relatives a des
phénomeénes dangereux dans le cadre de l'étude de scénario accidentels majeurs dits
« enveloppes » ;

¢ le design de maillage de capteurs ;

e lutilisation de modéles pour I'étude d’accidents passés (étude de cas).

Dans le cadre des 3 premiers contextes cités, la demande de premier ordre pour un outil de prédiction
de la dispersion atmosphérique d’un nuage de produits toxiques ou inflammables est de prédire par
modélisation, avec autant de précision que possible le champ de concentration dans le domaine d’étude
considéré en fonction du temps. Ce résultat doit ainsi permettre d’identifier les distances d’effets pour
les directions de vent jugées pertinentes et pour les différents seuils de toxicité ou d’inflammation ou
bien encore de calculer le volume d’'un nuage inflammable. Les distances d’intérét sont au maximum
de quelques kms.

Dans le contexte d’'une étude d’accidents ou des observations sur la santé de I'homme ou sur
'environnement ont été recueillies, la confrontation des sorties des modéles de dispersion
atmosphérique avec ces observations permet de diagnostiquer la situation accidentelle a postériori. On
parle alors d’utilisation en mode diagnostic.

3.3 Les effets sur ’'homme et sur I'environnement

Quel que soit le phénoméne considéré (dispersion d'un gaz toxique ou inflammable), les conséquences
d’un accident industriel sont entre autres quantifi€ées en termes de distances limites en dega desquelles
il pourrait étre observé des effets sur la santé humaine irréversibles et létaux5.

Dans le cas d’un rejet de gaz inflammabile, il faut apprécier :

e la distance ou est atteinte la limite inférieure d’explosibilité (LIE) , celle ou est atteinte la limite
supérieure d’explosibilité (LSE) ;

¢ le niveau de turbulence dans le nuage inflammable ;

e ainsi que la masse de gaz inflammable (concentration comprise entre la LIE et LSE).

Dans le cas de personnes respirant une atmosphére polluée par un produit toxique par effet direct, les
effets auxquels on s'intéresse habituellement sont définis comme étant I'apparition (a faible probabilité)
de la |étalité et des effets irréversibles sur la santé de ’'homme. Ces effets sont directement fonction de
la concentration C et du temps t pendant lequel le sujet est exposé a cette concentration. Les effets
varient bien évidemment selon que la personne est un enfant ou une personne agée, ainsi qu'en fonction
de son état de santé ou de ses facultés d'accoutumance.

Aussi les courbes dans un plan (C, t) correspondant a un effet donné sont établies pour une population
représentative de I'ensemble des situations susceptibles de se produire.

Dans le plan Log (C), Log (t), ces courbes sont assimilables a des droites et donc, a effet E constant, la
concentration et le temps se trouvent pratiquement liés par une relation C".t = E.

4 D’'un point de vue réglementaire, la Circulaire du 10 mai 2010, récapitule les régles méthodologiques
applicables aux études de dangers, a I'appréciation de la démarche de réduction du risque a la source
et aux plans de prévention des risques technologiques (PPRT) dans les installations classées en
application de la loi du 30 juillet 2003.

5 Les seuils de référence a retenir pour les installations classées sont donnés dans l'arrété du
29/09/2005 paru au J.O. du 7/10/2005.
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Sur ces courbes, les coordonnées d'un point (C, t) représentent ;

e ['échelon de concentration C ;
e etle temps d'application t de cet échelon ;

nécessaires pour que l'effet E se produise.

En pratique lors d'un accident, un observateur n'est jamais soumis a un échelon de concentration
constant dans le temps et il y a donc lieu d'intégrer les apports de chacun des pas de temps pendant
lesquels la concentration est supposée constante en calculant (loi de Haber) la dose toxique :

I =[Cr()-dt

L'effet se produira si | > E.

Les valeurs des variables E et n dépendent a la fois du type d’effet considéré (apparition a faible
probabilité de la létalité par exemple) et de la nature du produit toxique en cause. En premiere
approximation, il est possible, de ne s'intéresser qu'a la distance maximale sous le vent de la source ou
une concentration donnée est atteinte. De maniéere plus sophistiquée, des approches de modélisations
afin d’appréhender les fluctuations de concentrations dans un nuage toxique sont présentées au
chapitre 1.
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4 Mécanismes Physiques

Les phénoménes de dispersion atmosphérique d’un produit libéré accidentellement dépendent :

e des conditions météorologiques (champ de vent, de température, ...) et de I'écoulement
atmosphérique, plus exactement, de la couche limite atmosphérique (CLA) ;

e de I'environnement (nature du sol, présence d’obstacles, topographie) et I'écoulement local lié
a celui-ci ;

e des conditions de rejet (nature du produit, le mode d’émission, ...) ;

e des modes d’interaction entre ces mécanismes.

4.1 Conditions météorologiques et écoulement dans la CLA

4.1.1 Structure de I'atmosphere

Dans le cadre du risque accidentel, les phénomeénes liés a la dispersion d’'un produit se produisent
principalement (a I'exception des fumées de d‘incendie de grande dimension) dans la couche inférieure
de I'atmosphére, dite couche limite atmosphérique (CLA), de quelques centaines de métres d’épaisseur
a tout au plus 1 a 2 km dans la plupart des cas. La couche limite est directement influencée par le
rayonnement solaire et varie donc ainsi notablement au cours de la journée, comme lillustre la Figure
1. Stull (1988) [43] définit la couche limite atmosphérique comme la partie de la troposphére directement
influencée par la présence de la surface terrestre et qui répond aux forgages de la surface a des échelles
de temps de 'ordre de I'heure. Elle se différencie avec la troposphére libre par de fortes variations de
la température dans la CLA aux échelles du cycle diurne.

Altitude (m)
i A | lit Couche
Atmosphére libre st
Couche Zone : I e libre ‘\/Ilu'ljltll.v.
traineme nversion o) =
nuageuse. == dentrainement | E
gand Couche

résiduclie

Couche limite stuble (nocturne)

--------- "".---71" - -""-_-.--“--'./

0 JAMIChic * S

1

Midi Coucher Minuit Lever Midi
du soleil du soleil

Temps (heures locales)

Figure 1 : Evolution schématique de la CLA au cours de la journée (d’apres [43] cité par [44]). La
couche limite dans les régions de hautes pressions consiste en 3 parties : une couche de mélange
trés mélangée, une couche résiduelle moins-turbulente et une couche stable

Dans la CLA, il importe donc de connaitre, en particulier, la structure de I'écoulement du vent et du
champ des températures qui vont étre caractérisés par deux parametres fondamentaux :

e e gradient vertical de vitesse ;

e le gradient vertical de température.
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Ces gradients vont étre influencés principalement par deux mécanismes physiques :

e d’'une part, des effets de frottement de I'air sur le sol. Ces effets dépendent des conditions

orographiques® locales ;

e d’autre part, des échanges de chaleur entre le sol et I'atmosphére. Ces échanges vont

varier avec le cycle diurne, les conditions météorologiques et la nature du sol.

Selon la localisation géographique, ces mécanismes vont étre plus ou moins actifs et vont jouer sur
I'épaisseur de la couche limite atmosphérique. Celle-ci va dépendre de la rugosité du sol mais aussi de
la météorologie (ensoleillement, nébulosité...). Ainsi, la couche limite atmosphérique peut étre

décomposée en trois parties comme représenté sur la Figure 4 [17] :

Altitude Vent géostrophigue
R :=I- Atmosphére libre

Couche d’Ekman

Vitesse moyenne
01b

Couche de surface

0,001 b
Sous couche rugueuse r’/

Vitesse moyenne du vent

Z

Figure 2 : Décomposition schématique de la couche limite atmosphérique (d’apres [17])

Une couche de surface (ou couche limite de surface, noté CLS) dont I'épaisseur est de l'ordre
de quelques dixiemes de I'épaisseur de la couche limite atmosphérique, soit entre une centaine
de métres les jours de vent fort et quelques métres les nuits claires et par vent faible (cf.
illustration sur la Figure 1 et Figure 2. La force de cisaillement et les flux de chaleur y sont
supposés quasiment constants en fonction de l'altitude. Le principal moteur du flux radiatif est
le rayonnement solaire. La distribution verticale de température (stratification thermique de I'air)
induit aussi des mouvements verticaux des masses d’air chauffées et refroidies a proximité du
sol. Le vent résulte de I'équilibre entre les forces de pression’et les forces de frottement (les
effets de la force de Coriolis sont, dans cette zone, négligeables) et de la stratification thermique
de l'air. Le profil vertical de la vitesse du vent est perturbé du fait du frottement de I'air sur le
sol. La présence d’obstacles ou de discontinuités va modifier la trajectoire du vent. La couche
de surface est donc une zone a fort gradient vertical de vitesse de vent. Pour les rejets
accidentels au niveau du sol et des distances considérées lors d’'une modélisation de dispersion
accidentelle, la zone d’intérét est majoritairement localisée dans cette couche de surface.

6 Relatif 4 'agencement des reliefs terrestres.

7Les forces de pression proviennent des inhomogénéités de pression dues a I'échauffement inégal de
l'air. Elles sont perpendiculaires aux isobares et dirigées des hautes pressions vers les basses

pressions.
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e Au sein de la couche de surface, il est possible de distinguer dans la partie inférieure, la sous-
couche rugueuse. L’épaisseur de cette zone varie de moins d’'un métre (en mer) a quelques
dizaines de métres (dans les zones fortement urbanisées). Du fait de la présence des éléments
de rugosité dans cette zone, I'écoulement de I'air est fortement turbulent, non homogéne et
instationnaire. Les conditions aux limites des propriétés moyennes de I'écoulement dans cette
zone sont décrites en partie par le parametre appelé longueur de rugosité (cf. chapitre 4.2.1).

e Une couche d'Ekman ou couche dite de transition surmontant la couche limite de surface
et s'étendant jusqu'a la limite supérieure de la couche limite atmosphérique. La force de
cisaillement et le flux de chaleur y décroissent avec laltitude et deviennent négligeables au
sommet de la couche. Le champ de vent résulte de I'équilibre entre les forces de pressiong, les
forces de frottement et la force de Coriolis® ainsi que de la stratification thermique de l'air. Cette
derniére provoque une rotation de la direction du vent a travers la couche (spirale d’Ekman)
vers la direction du vent géostrophique propre a I'atmosphere libre. Sous I'effet de la rotation
de la Terre, la direction dans la couche d’Ekman n’est ainsi pas colinéaire a celle du vent dans
la CLS.

Plus haut en altitude, dans I'atmosphére libre, les forces de frottement n’ont plus d’effet, le vent résulte
uniqguement de I'équilibre entre les forces de pression et la force de Coriolis. Le vent dit géostrophique,
est uniforme, horizontal et trés peu turbulent.

4.1.2 Echelle des mouvements atmosphériques

La vitesse du vent joue deux rbles dans le processus de dilution : 'un dans le transport du produit,
appelé aussi advection, l'autre dans sa diffusion due a la turbulence qu'il génére.

La vitesse instantanée du vent reflete la nature turbulente du vent. Elle se décompose en une partie
moyenne et une partie fluctuante (ou turbulente) :

e lavitesse moyenne est une quantité qui traduit la « force » du vent en un point de I'espace
sur des périodes de temps assez longues (10 minutes par exemple) pour que le résultat ne
soit sensible ni aux fluctuations lentes, ni aux variations rapides du vent ;

e la partie qui représente les fluctuations turbulentes de la vitesse autour de sa moyenne.
Ces fluctuations sont décrites statistiquement (écarts types, densités spectrales, par
exemple).

Le vent est un écoulement turbulent d’air, constitué d’'une multitude de tourbillons de tailles diverses,
imbriqués les uns dans les autres, les petits étant transportés par les plus gros, eux-mémes transportés
par le mouvement d’ensemble.

L’écoulement de lair atmosphérique est donc constitué d'une large gamme d’écoulements
interdépendants caractérisés par des tailles allant du millimétre au millier de kilomeétres [18].

Un tableau exhaustif des échelles atmosphériques est donné en Annexe 1.

Chaque phénomene atmosphérique est identifié par son extension horizontale et par sa durée de vie,
ces deux parameétres sont fortement corrélés. De ce fait, la vitesse du vent en un point donné de
'espace, présente de fortes variations plus ou moins irréguliéres en termes d’amplitudes et de
fréquences différentes.

8 Les forces de pression proviennent des inhomogénéités de pression dues a I'échauffement inégal de
I'air. Elles sont perpendiculaires aux isobares et dirigées des hautes pressions vers les basses
pressions.

9 La force de Coriolis est perpendiculaire a la vitesse du vent, orientée vers sa droite dans I'hémisphére
Nord, du fait de la rotation de la terre.
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Les mouvements a grandes échelles ou échelles synoptiques ont une taille supérieure a la centaine de
kilométres. Les différentes périodes temporelles de ces mouvements sont de 'ordre :

o de l'année et celles-ci s’expliquent par des variations saisonniéres ;
e de 4 jours du fait des variations associées aux perturbations qui traversent une région donnée ;
e de 24 heures, étant donné les variations journaliéres, et les phénoménes thermiques jour-nuit.

Les mouvements a petites échelles ont une taille inférieure au kilométre et ont une durée de vie de
guelques minutes au maximum (micro-échelles). lls sont liés a la turbulence et sont générés, dans la
couche limite atmosphérique, par la présence d’obstacles ou par la rugosité des sols.

A cette échelle, I'écoulement d’air turbulent est constitué d’une multitude de tourbillons de tailles
différentes, emportés par le mouvement d’ensemblel®.

Des mouvements de tailles intermédiaires (méso-échelles) assurent la transition entre les précédents.
Entre les petites et les méso-échelles, on distingue parfois des échelles dites sub-meso (cf. Annexe 1).

Le Tableau 1 donne une correspondance approximative entre la taille moyenne des mouvements
atmosphériques et les périodes qui leur sont associées.

Taille [km] 103 102 101 1 10 102 103 104
Période 1ls 10s 1 min 10 min 2h 15h 7] 10
Echelles Micro-échelles Méso-échelles Grandes échelles

Tableau 1 : Echelles des mouvements atmosphériques (Atkinson, [23])

Parallélement, une analyse spectrale permet de retrouver I'échelle des fluctuations de I'écoulement de
I'air (cf. Figure 3) [20].

10 Hunt (1992) [19] précise qu'il existe des « vortical eddies » qui sont des zones a fort rotationnel
transportées de fagon aléatoire dans I'écoulement, et des « structural eddies », qui sont des tourbillons
plus localisés liés aux propriétés particuliéres de I'écoulement.

En anglais, le vocable « eddies » désigne les structures tourbillonnaires liées aux écoulements
turbulents, tandis qu’un autre vocable, « vortex », désigne de fagon plus générale tous les mouvements
de rotation de fluides autour d’un axe central. Cette distinction n’a pas d’équivalent en frangais ou, dans
les deux cas, le vocable « tourbillon » est utilisé.
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Figure 3 : Spectre énergétique de la vitesse du vent selon Van der Hoven [20]

Les pics du spectre montrent dans quelle mesure les tourbillons participent effectivement a I'énergie
turbulente. On retrouve les tendances explicitées précédemment avec :

1) le pic relatif a une période d’environ 100 heures traduisant les variations de vitesse du vent
associées aux passages successifs de cyclones et d’anticyclones ;

2) le pic relatif a une période d’environ 12 heures traduisant 'augmentation de la vitesse du vent
dans la journée et sa diminution durant la nuit ;

3) le pic relatif & une période comprise entre 10 s et 10 min traduisant la turbulence de petite
échelle.

Pour I'étude de la dispersion accidentelle de produits, dans la couche limite atmosphérique, les
informations concernant la structure des mouvements de petites échelles (micro-échelles) sont les
plus pertinentes. A cette échelle, la forme du spectre dépend fortement de la stratification thermique de
I'atmosphere.

4.1.3 Structure de la turbulence atmosphérique a petite échelle
La turbulence atmosphérique a petite échelle a deux origines distinctes :

e la premiére d’'origine « thermique », due a la distribution de température dans I'atmospheére ;
e la seconde d’origine « mécanique » générée par le cisaillement du vent en contact avec le sol.

Les conditions météorologiques ne vont jouer que sur I'aspect thermique de la turbulence en influencant
le gradient vertical de température.

4.1.3.1 Turbulence d'origine thermique
Le mécanisme sous-jacent a la turbulence d’origine thermique est le suivant. Un volume d’air

élémentaire déplacé adiabatiquement! vers le haut se détend du fait de la baisse de pression et par
conséquent se refroidit.

L’air sec se refroidit de 0,98°C pour une élévation de 100 m (gradient de I'adiabatique séche). L’air
saturé en eau se refroidit de 0,55°C pour une élévation de 100 m (gradient de I'adiabatique saturée).
Ces profils adiabatiques sont appelés aussi « gradients neutres ».

11 Sans échanges de chaleur avec I'extérieur.
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Figure 4 : Comparaison entre le gradient de température de I'atmosphere
et le gradient thermique de I'adiabatique

En effet, si le gradient thermique est identique a celui de I'adiabatique, les échanges thermiques entre
le sol et 'atmosphére sont inexistants et une parcelle d’air reste a une hauteur ou elle a été amenée

adiabatiquement.

L’évolution de la température de I'atmosphére avec I'altitude peut s’écarter de ces conditions (comme
le montre la Figure 4) .

Si le gradient de température de I'atmosphere est inférieur au gradient thermique de I'adiabatique alors
tout volume d’air déplacé vers le haut a, avant équilibre thermique, une température plus élevée que
I'air qui 'entoure. La masse volumique du volume élémentaire est plus petite que I'air qui I'environne et
continue de ce fait de se déplacer vers le haut. L’atmosphére favorise alors les déplacements de gaz et
peut étre qualifiée d’'instable. Ce phénomeéne est illustré sur la Figure 5a par le cas d’une particule en
équilibre a un niveau initial nl. Si celle-ci est déplacée verticalement jusqu'au niveau n2 elle tend a
s’éloigner davantage de n1.

Si le gradient de température de 'atmosphére est supérieur au gradient thermique de I'adiabatique alors
tout volume d’air déplacé vers le haut a, avant équilibre thermique, une température plus petite que l'air
qui 'entoure. La masse volumique du volume élémentaire est plus importante que I'air qui I'entoure et
tend a se déplacer vers le bas a sa position initiale (Figure 5 b). L’atmosphére ne favorise alors pas les
déplacements de gaz et peut étre qualifiée de stable.
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Figure 5 : lllustration de l'instabilité (a) et de la stabilité (b) et atmosphérique

Des phénomeénes dinversion de température peuvent aussi survenir se traduisant par une
augmentation de la température avec l'altitude puis une baisse.

4.1.3.2 Turbulence d'origine mécanique

Les irrégularités de surface telles que les arbres, les batiments, les irrégularités topographiques
conditionnent notablement I'écoulement du vent au voisinage du sol. Dans ces conditions, la turbulence
produite est essentiellement d’origine mécanique. Ces irrégularités de surface sont caractérisées par
une rugosité moyenne du terrain, noté z0, qui traduit de maniére macroscopique l'influence de la surface
sur le profil de vitesse. Elle correspond a la hauteur moyenne pour laquelle la vitesse moyenne du vent
est nulle.

4.1.3.3 Degré de stabilité de I'atmosphére
Nombre de Richardson [Richardson, 1920]

Comme indiqué précédemment, selon I'importance d'un type de turbulence par rapport a l'autre,
'atmosphere peut étre stable, neutre ou instable. Le degré de stabilité atmosphérique peut étre

caractérisé en comparant le gradient vertical de température potentielle12 Z—‘g a celui lié a la vitesse du
z

vent. Cette comparaison s’effectue généralement au moyen du nombre de Richardson de gradient qui

s'exprime :
( o6
R; =2 ~9z/
]

[au

avec :
R; <0 traduisant une atmospheére instable ;
- R, =0, une atmosphere neutre ;

- R, >0, une atmospheére stable.

12 | a température potentielle, 8, correspond a la température prise par une particule d'air sec amenée
adiabatiquement au niveau de pression de 1000 mbar.
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Longueur de Monin-Obukhov [Monin-Obukhov, 1954]

La longueur de Monin-Obukhov permet aussi de qualifier I'importance relative de la turbulence
mécanique et de la turbulence convective, a une altitude donnée. Elle est donnée par :

3
U’ pC,T
gkq

avec :

- p :masse volumique de I'air [kg/m?] ;

- U-: vitesse de frottement [m/s]. Cette vitesse est égale a \/E avec t, force de cisaillement de vent
P

au sol ;
- Cp : chaleur massique de l'air a pression constante [J/kg.K] ;
- T :température de l'air [K] ;
: constante de gravité [9,81 m/s2] ;
- k: constante de Von Karman [0,4] ;
- g : flux moyen de chaleur dans la direction verticale [W/m].

1
(@]

Ainsi, lorsque :

- =0, L —» o, le gradient vertical de température est adiabatique ;

- <0, L>0, le gradient vertical de température est positif et 'atmospheére stable ;

- >0, L<0, le gradient vertical de température est négatif et I'atmosphére instable.
La signification géométrique de cette longueur est la suivante :

- ades altitudes trés petites devant L, la turbulence mécanique prédomine ;

- ades altitudes de I'ordre de L ou plus grandes, la turbulence convective prédomine.

Le rapport T indique l'importance relative de la turbulence mécanique et de la turbulence convective a

I'altitude z.

Classification de Pasquill

Une classification de la stabilité atmosphérique peut étre effectuée au travers des classes de Pasquill
[Pasquill, 1974] qui varient de A a F, de I'atmosphére la plus instable a la plus stable.

Les classes de stabilité peuvent étre associées a des conditions météorologiques données (voir le
Tableau 2).

Vitesse du JOUR NUIT
venta1om Rayonnement solaire incident Nébulosité
[m/s] Fort Modéré Faible Entre 4/8 et <3/8
7/8
<2 A A-B B - -
2-3 A-B B C E F
3-5 B B-C C D E
5-6 C-D D D D
>6 C D D D D

Tableau 2 : Classes de stabilité de Pasquill [45]

Ineris - 178310 - 1965433 - v2.0
Page 25 sur 97



Il est aussi possible de relier la rugosité moyenne du terrain z0, et la longueur L aux classes de stabilité
de Pasquill, (voir la Figure 6) [47].
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Figure 6 : Relation entre la longueur de Monin-Obukhov L et la rugosité zo
pour différentes classes de stabilité de Pasquill (issu de [47])

Une autre discrétisation de la caractérisation de la stabilité est possible a travers la classification de
Doury qui définit deux classes de stabilité :

¢ les conditions de diffusion normale (DN). Cette situation est celle existant le jour, ou la nuit avec
des vitesses de vent supérieures a 3 m/s ;

¢ les conditions de diffusion faible (DF). Cette situation est celle existant la nuit avec des vitesses
de vent inférieures a 3 m/s.

4.1.4 Stabilité atmosphérique et conditions météorologiques

4.1.4.1 Mécanismes généraux
Il est intéressant d’examiner les phénoménes météorologiques qui peuvent amener I'atmosphére a
s'éloigner des conditions d'adiabatiques.

Durant la journée, par temps clair, la répartition verticale des températures est proche de l'adiabatique
ou supérieure en raison du fort réchauffement du sol par le soleil. Aprés le coucher du solell, le sol se
refroidit rapidement et refroidit par rayonnement les trés basses couches de lI'atmosphére. Par vents
faibles, le refroidissement peut gagner un niveau de plus en plus élevé mais toutefois limité a quelques
centaines de métres au-dessus du sol, ce qui détermine une stabilité considérable des basses couches
de I'atmosphére. Deux heures aprés l'aube environ, la chaleur du soleil brise l'inversion.

La capacité qu'a le sol de perdre ou d'emmagasiner de la chaleur par rayonnement peut donc agir de
fagon tres nette sur la répartition verticale des températures. Or, les propriétés de rayonnement du sol
peuvent varier dans de larges limites suivant sa nature et sa couverture végétale. Les sols nus
absorbent et perdent la chaleur rapidement. En revanche, les gains et pertes de chaleur se font de
facon modérée pour les sols ou la végétation est dense et humide. Un sol couvert de neige par exemple
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est plus favorable a la formation et a la persistance d'inversions thermiques qu'une région verdoyante
ou boisée.

La couverture nuageuse peut également contribuer a la stabilité des basses couches de I'atmosphére
en interceptant le rayonnement solaire direct et diffus et en émettant son rayonnement propre de
grandes longueurs d'ondes. En particulier, dans le cas d'une couche nuageuse continue et basse, le
rayonnement de celle-ci peut neutraliser les effets de la turbulence dus au rayonnement du sol. La
Figure 7 illustre les mécanismes d’absorption des rayonnements solaires dans la couche limite
atmosphérique.

TH#

25-27%

16%

Figure 7 : Absorption du rayonnement solaire dans la couche limite atmosphérique

4.1.4.2 Conditions de stabilité neutre
Par vent fort ou par vent modéré et ciel couvert :

e des transferts importants de quantité de mouvement ont lieu dans la couche limite
atmosphérique ;

. : oT , I
e le gradient vertical de température 6_ tend vers le gradient de température adiabatique ;
7

e le nombre de Richardson est nul. La stabilité atmosphérique est qualifiée de « neutre ».

Pour des vents faibles, la turbulence d’origine thermique prédomine et va influencer de facon sensible
la stabilité atmosphérique.

4.1.4.3 Conditions de stabilité instable

Au cours d’une journée ensoleillée, avec des vents faibles, le sol s’échauffe par rayonnement beaucoup
plus rapidement que l'air. Le gradient de température vertical négatif est inférieur au gradient de
température adiabatique. Le nombre de Richardson est alors négatif. Des tourbillons convectifs
apparaissent introduisant une instabilité qui a tendance a amplifier les mouvements verticaux. La
stabilité atmosphérique est qualifiée « d’instable ».

4.1.4.4 Conditions d'inversion de température

En fin de journée, a mesure que le soleil se couche, le sol se refroidit plus rapidement que les couches
d’air adjacentes. A proximité du sol, le gradient de température vertical est supérieur au gradient de
température adiabatique. Par contre, plus en altitude, les couches d’air sont plus froides a mesure que
I'on s’éléve (gradient de température vertical négatif inférieur au gradient de température adiabatique)
du fait des conditions rencontrées au cours de la journée. L’atmosphére est donc stable prés du sol
et instable plus haut en altitude.
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En début de journée, a mesure que le soleil se léve, le sol se réchauffe davantage et plus rapidement
que les couches d’air adjacentes. A proximité du sol, le gradient de température vertical est inférieur au
gradient de température adiabatique. En revanche, plus en altitude, les couches d’air sont plus chaudes
a mesure que I'on s’éléve (gradient de température vertical négatif supérieur au gradient de température
adiabatique) du fait des conditions rencontrées au cours de la nuit. L’atmosphére est donc instable
pres du sol et stable plus haut en altitude.

Ces deux derniéres situations sont qualifiées « d’inversion de température ».

4.2 Environnement

La dispersion atmosphérique d’'un produit est influencée par I'occupation du sol, a la fois dans le champ
proche avec la présence d’obstacles isolés (batiments industriels, lotissements, ...), mais aussi dans le
champ lointain avec I'existence d’accidents topographiques (vallées, falaises, collines, buttes, ...). Ces
éléments perturbent le champ de vent de fagcon mécanique. Par ailleurs, les éventuelles discontinuités
de recouvrement du sol vont étre a 'origine d’effets thermiques propres a modifier le champ de vent
avec la formation de mécanismes de brises, telles les brises de mer.

4.2.1 Effets mécaniques

Les obstacles et les accidents topographiques perturbent la trajectoire du vent et modifient les
caractéristiques moyennes et turbulentes de I'écoulement de Il'air. Ces modifications sont,
naturellement, fonction de la taille et de la forme des obstacles topographiques rencontrés par le vent.

Dans le tableau ci-aprés, des valeurs de longueur de rugosité sont données pour quelques types
caractéristiques de surface sur des sites homogénes de grandes extensions horizontales. La longueur
de rugosité représente la hauteur moyenne a laquelle le vent moyen est considéré Ce paramétre est
fonction de la taille, de la forme et de la densité des obstacles qui recouvrent le sol.

Sites Caractéristiques Longueur de rugosité z0 (m)
Grandes étendues d'eau (mer, océan, lac) de 0,001 a 0,01

Rases campagnes, aéroports de 0,01 40,10

Zone faiblement urbanisées, bocages de0,01a0,5

Zone urbanisées, industrielles ou forestieres de0,5a15

Centres des villes del,5a25

Tableau 3: Classes de rugosité (d'aprés Wieringa, [48])

A titre d'illustration, il est intéressant d’analyser la perturbation induite par ces éléments sur le champ
de vent au travers de trois cas généraux avec :

e un site présentant un changement de rugosité ;
e un site avec une topographie accentuée ;
e un site avec un obstacle.

4.2.2 Changement de rugosité

Si la nature du sol présente une discontinuité et que la hauteur de rugosité passe brusquement de la
valeur z01 a z02, tel un écoulement de vent provenant d’'un habitat dispersé vers un habitat plus dense
(soit z02 > z01), alors la structure du vent se trouve profondément perturbée en aval du changement de
rugosité (voir la Figure 8) [17].
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La perturbation engendrée est fonction de I'importance relative des longueurs z01 et z02, avant et aprés
la discontinuité.

'] (Z) 1.32 (£)

£y 0 Zp2 X

Figure 8 : Ecoulement sur une surface a rugosité variable d’aprés [17]

Ainsi, a 'aval immédiat de la discontinuité, on va distinguer (voir la Figure 8) :

e une zone située loin de la surface, dans laquelle les propriétés du vent sont toujours reliées aux
parameétres caractéristiques de la surface amont ul et z1 ;

e une zone d’épaisseur & , appelée couche limite interne, dans laquelle le profil des vitesses est
affecté par la discontinuité.

Cette couche limite interne est constituée :

o d'une zone d'épaisseur &’ située pres du sol, appelée sous-couche interne, dans laquelle
I'écoulement est en équilibre vis a vis des nouvelles conditions aux limites ;

¢ d’une zone de transition dans laquelle les vitesses passent du profil amont (loin du sol) au profil
de la sous-couche interne (prés du sol).

8, 8’ sont des fonctions croissantes.

Enfin, loin en aval de la discontinuité, I'’écoulement retrouve un équilibre et les vitesses s’alignent sur
les caractéristiques de la surface en aval dépendant de u2 et z2.

4.2.3 Topographie accentuée

Un écoulement qui aborde transversalement une colline subit une ascendance le long du versant au
vent puis une descente le long du versant sous le vent. Au niveau du sommet, une zone de dépression
et de survitesse se forme, tandis qu’au pied du versant au vent, I'air est ralenti (voir la Figure 9) [17].

Le rapport entre la vitesse moyenne incidente et la perturbation de vitesse au sommet est appelé
“rapport fractionnaire de survitesse”. Ce parameétre est proportionnel a la pente moyenne de 'obstacle.
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Quand la pente est faible, on distingue :

[ )
turbulents ;
une couche externe, dans laquelle ils sont négligeables ;

importante.

une couche interne, dans laquelle les perturbations sont principalement liées aux transferts

et une zone de sillage, située en aval de la topographie, dans laquelle la turbulence est

Si la pente ou la rugosité augmente fortement, une zone de recirculation se forme au pied du versant

au vent et modifie les valeurs des survitesses. Pour certaines valeurs critiques du rapport, |

‘écoulement

décolle immédiatement aprés le sommet puis se recolle en aval. La structure de I'écoulement dans la
poche de décollement est trés complexe et influence 'ensemble des caractéristiques du vent.

descente

ascendance

L
- — X
Figure 9 : Ecoulement au-dessus d’une colline selon Turbelin [17]
4.2.4 Obstacle
La perturbation du champ de vent par la présence d’obstacles isolés (constructions, haies...) va

dépendre :

de la géométrie et des dimensions de I'obstacle ;
de son état de surface ;

des caractéristiques du vent incident ;

de I'environnement proche.
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rattachement

coughe de cisaillement

rouleau tourbillonaire recirculation

Figure 10 : Ecoulement en présence d’un obstacle isolé selon Turbelin [17]

La complexité des écoulements autour d’obstacles isolés peut étre illustrée par I'écoulement autour d’'un
batiment de forme cubique (voir la Figure 10 et la Figure 11) [17] :

e au niveau des parois de l'obstacle, se forment des couches limites qui se séparent et se
rattachent, créant des zones de recirculation ;

e au niveau de la rencontre de I'écoulement décollé et du sillage, se forme une couche fortement
cisaillée ;

e au niveau de la face au vent, se forme un écoulement descendant qui, a la rencontre du sol,
forme un rouleau tourbillonnaire. Ce rouleau se déplace en aval en contournant latéralement
I'obstacle, formant des tourbillons dit en “fer a cheval’.

Figure 11 : Influence d’un obstacle sur I'écoulement du vent selon Hug [25] ci-dessous

4.2.5 Effets thermiques

Les effets thermiques tels des effets locaux de brise peuvent survenir dans des environnements
montagneux ou a proximité d’étendue d’eau. En effet un gradient de pression horizontal peut résulter
des réchauffements et des refroidissements différenciés des diverses surfaces (terre, eau, prairie, forét,
immeubles...). Ces contrastes thermiques dépendent de la nature des surfaces et/ou de l'exposition des
reliefs au soleil. Les littoraux, les campagnes, les montagnes et méme les villes peuvent étre a l'origine
de ces courants thermiques dont les deux plus importants sont les brises de terre et de mer (ou de lac),
dites « brises littorales », et les brises de vallée et de montagne, dites « brises orographiques ».
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4.3 Conditions de rejet et écoulement aux abords de I'émission accidentelle

Il existe une multitude de modes d’émission accidentelles sur un site industriel qu’il est impossible de
citer et de décrire en intégralité dans ce rapport. Ce chapitre présente, des mécanismes et des modes
d’émissions fondamentaux dont certains peuvent conditionner la dispersion atmosphérique des
substances méme dans des zones jugées éloignées des zones d’émission.

4.3.1 Etat physique initial du produit toxique/inflammable

Le stockage industriel des substances (matiéres premiéres, produits finis,) s’effectue dans des citernes,
des sphéres, des bouteilles, des containers, des flts... Les substances peuvent étre stockées sous la
forme physique :

e d’'un gaz (sous pression ou non) ;
e d’un liquide (réfrigéré ou non) ;
e d’'un gaz liquéfié (la pression au sein du contenant est supérieure a la pression atmosphérique).

Pour les deux derniers cas, une libération accidentelle de ces produits va donner lieu a une émission
diphasique pouvant conduire a la formation d’'une nappe au sol et a la dispersion d’'un nuage plus lourd
que l'air. En effet la densité du nuage diphasique peut étre élevée du fait a la fois de I'abaissement de
température qui accompagne la décompression du produit sous pression et de la contribution des
gouttelettes.

Le lecteur peut se rapporter au document « Q-19 » [12] pour la description exhaustive des mécanismes
du terme source émissif.

4.3.2 Mode d'émission dans I'atmosphére libre

L’objectif de ce chapitre est d’apporter des éléments afin de distinguer les rejets instantanés des rejets
continus.

a) Fuite instantanée

La ruine consiste en la rupture totale du confinement entrainant un relachement immédiat et instantané
de la totalité du contenu.

Les rejets de type instantané sont principalement caractérisés par la quantité émise a I'atmosphére et
la pression de la capacité au moment de la rupture (éclatement). Cette derniére peut étre différente de
la pression de stockage dans certains cas (cf. rapport INERIS - OMEGA 15 [14]).

Lors d'un rejet instantané de gaz suite a la ruine d’un réservoir par exemple, en 'absence d'obstacle de
taille significative a proximité, il en résulte un volume gazeux semi-sphérique si I'émission a lieu au
niveau du sol (cf. Figure 12) voire sphérique si I'enveloppe présente une résistance homogéne.

Fragments '

4 v

Figure 12 : Schéma de perte du confinement de réservoir, projections de
fragments et développement d’un nuage
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b- Fuite continue

La fuite continue se produit a partir d’'une conduite ou d’une cuve de stockage ou d’'une cheminée
d’extraction ou d’'une nappe formée suite a une ruine de réservoir. La fuite va principalement dépendre
des conditions de stockage au moment de la fuite mais aussi de la taille, de la géométrie et de la hauteur
de l'orifice de fuite, et dans le cas d’'une nappe formée au sol des caractéristiques de celle-ci. A partir
de ces données, il est possible d’estimer un terme-source (débit, vitesse, température du rejet, fraction
liquide, évaporation de la nappe). Pour un rejet gazeux a partir d'un réservoir, le débit varie
généralement dans le temps puisque durant la vidange du réservoir, la quantité de produit stocké
diminuant, la pression de fuite s'atténue dans le temps.

Dans le cas de rejet massif a forte quantité de mouvement, le nuage est dans la plupart des cas de
forme allongée (voir la Figure 13) dés lors que le vent est colinéaire.

Figure 13 : Photographie d’un rejet continu d’ammoniac [15] (Crédit Ineris)

c- Caractérisation du type de fuite

Plusieurs criteres permettent de différencier les fuites instantanées des fuites continus du point de vue
de la modélisation. Hanna [38] propose de comparer la durée d'émission de la fuite a la durée de
transfert. La durée de transfert est définie comme la durée moyenne nécessaire au produit pour migrer
de la source d'émission vers le point considéré. Cette durée de transfert, notée t, peut étre estimée par
le rapport :

c | X

avec :
+ X :distance entre la source et le point considéré ;
* U :vitesse du nuage.

Si la durée de fuite est quatre fois supérieure au temps de transfert au point d’observation, la fuite est a
considérer comme continue [16]. D’autres modéles retiennent comme critére le ratio entre la largeur et
la longueur du nuage. Si ce ratio est plus grand qu’une valeur limite, la fuite est qualifiée d’'instantanée
[39].

4.3.3 Reéactivité chimique dans l'atmosphere

Certains produits rejetés dans I'atmosphéere ambiante peuvent étre instables au contact de celle-ci et
subissent des altérations d’origine chimique ou des transformations. On peut citer quelques exemples :

e I'épandage accidentel de trioxyde de soufre conduisant a de I'acide sulfurique (en phase
vapeur) par réaction avec la vapeur d’eau [40][41][42] ;
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e le fluorure d’hydrogéne anhydre (AHF) est gazeux au-dessus de 19,5°C a pression
atmosphérique. Il tend a polymériser et donc a modifier sa densité puisque le HF, initialement
plus léger que I'air (monomére a 20 g/mol), devient a 20°C prés de 2,5 fois plus lourd que l'air
(74 g/mol). Il est trés réactif avec I'eau et donc avec 'humidité de I'air ;

e ['Hexafluorure d’Uranium (utilisé dans lindustrie nucléaire pour I'enrichissement d’'Uranium)
réagit également avec 'humidité de I'air ambiant. Il conduit a la formation de HF gazeux et de
particules solides de fluorure d’uranyle (UO2F>).

Les réactions avec ’humidité de I'air sont exothermiques favorisant une baisse de la densité du nuage
mais du fait d’'une polymérisation du HF des effets antagonistes existent vis-a-vis de la densité du
nuage. Ces produits réactifs sont soumis a des réactions/transformations modifiant ainsi a la fois la
densité du nuage, sa température et la proportion d’aérosols (liquide)/gaz. Ces réactions méritent d’étre
considérées dans la modélisation.

Lorsque des produits réactifs primaires (typiqguement le dioxyde de soufre SOz, les oxydes d’azote NOx)
sont émis, les transformations chimiques sont généralement négligées pour des périodes d’étude de
I'ordre de quelques minutes, comme cela peut étre le cas en risque accidentell3. Ces produits sont alors
traités comme des produits inertes ou stables.

La réactivité chimique joue son rble également dés lors que le produit gazeux ou bi-phasique est en
contact avec des surfaces solides telles que des batiments ou sol. Il a été démontré par des essais
expérimentaux sur des cas de rejets massifs ([16], [36]), la corrélation positive entre la quantité de Clz
déposée et la quantité de matiére organique et/ou la quantité d’eau.

Les produits émis peuvent aussi se trouver sous forme de particules (poussieres...). Dans ce cas, il
convient de tenir compte de l'influence des effets de la pesanteur pour analyser les possibilités de dép6t
éventuel. A cet égard, il est généralement admis que lorsque les particules ont un rayon moyen inférieur
a 5 um, elles se comportent comme un gaz. En revanche, les particules ayant un rayon supérieur a 5
um sont soumises a la force gravitationnelle non négligeable [38]. La force gravitationnelle agit sur ces
particules en méme temps que les autres forces de transport et de dispersion et lorsqu'elle devient
prépondérante la particule peut se déposer sur le sol.

4.3.4 Dépbt au sol

Le dépbt au sein du nuage (particules solides ou liquides, gaz) contribue a I'appauvrissement du nuage.
Le dépot au sol d'un polluant est une thématique importante des modélisateurs dans le domaine de la
dispersion atmosphérique (cf. le sondage auprés des modélisateurs dans [161]). Du point de vue des
rejets de type accidentels la problématique est d’autant plus aigle car dans le cas de rejets massifs,
tels les rejets de gaz liquéfiés, le dépbt au sol du nuage peut représenter une perte de masse au sein
du nuage qui peut contribuer notablement a réduire les distances d’effets [162]. Méme si ce phénoméne
est fortement suspecté il n’est pas toujours pris en considération dans les modéles dédiés aux scénarios
accidentels [163] et lorsqu'’il est pris en considération les études de sensibilité montrent leur fort impact
sur les résultats [164].

Quelques éléments sur la formulation générale ([165],[167]) utilisée par la plupart des modéles sont
données ci-dessous. Le lecteur peut se rapporter a [165] pour une description plus compléte des
formulations proposées pour le dép6t sec et humide. Il est couramment considéré que la vitesse de
dépbt, Vg , dépend d’une part diffusive (V'q), explicable par le fait que les particules ou les gaz sont
soumises au mouvement, et d’'une part liée aux effets de la gravité (vitesse terminale V), qui dépend
de la taille et de la densité des particules. La vitesse diffusive V’q est généralement représentée comme
linverse d’une résistance, qui est elle-méme la somme de trois termes :

13 Dans le domaine du risque chronique, les mécanismes de dispersion sont étudiés sur des périodes
de temps plus grandes, il devient alors nécessaire de prendre en compte ces transformations chimiques.
De la méme facon, pour la formation des polluants secondaires comme l'ozone, il convient de faire
appel a des modeéles munis de modules chimiques
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Vy=1/r avec r=r, +1, +r,
Equation 1 : vitesse diffusive (m/s) selon Wesely [167]

e ry est la résistance aérodynamique qui détermine I'effet des mouvements turbulents de
'atmosphére sur la particule. Elle ne dépend que des parameétres atmosphériques.

e 1 estlarésistance de « sous-couche » qui détermine les effets de géne mécanique imputables
a la rugosité du terrain. Elle dépend également des caractéristiques physiques du polluant.

e rc est la résistance de surface qui détermine la faculté d’absorption du sol. Elle dépend de la
couverture du sol et de la réactivité chimique de I'élément. Elle tend vers O pour les grosses
particules mais elle est prépondérante dans le cas d’'un gaz. Dans le cas du rejet massif de Clz,
jugé moyennement réactif tels que SO2, NO2 Hearn et al. [36] présente la résistance de surface
comme le facteur principal donc limitant. Jugée primordiale, des projets de recherche
([169],[170]) sont en cours a la date de la rédaction de ce présent rapport pour investiguer la
réactivité du Clz.

Les composantes de la formulation générale (Equation 1) reliées a I'écoulement sont déterminées en
fonction du degré de sophistication des modéles de dispersion atmosphérique (cf. [168] pour une revue
pour les modéles CFD14).

4.4 Interaction entre les mécanismes de rejets et de [I'écoulement
atmosphérique

4.4.1 Principaux phénomenes de dilution

Plusieurs mécanismes participent au déplacement et a la dilution du nuage avec une intensité différente
et variable selon I'évolution des caractéristiques du nuage.

Pour des rejets de grande vitesse, la quantité de mouvement va étre prédominante dans les premiers
instants, puis va étre réduite avec les effets d’entrainement de I'air et du frottement du sol.

Tout rejet est émis avec une certaine quantité de mouvement dépendant de ses conditions de stockage.
Ainsi, plus la pression de stockage est grande, plus la quantité de mouvement du nuage est initialement
importante.

Pour un rejet continu non dirigé directement vers le haut ou vers le bas, cette quantité de mouvement
va transporter le nuage de gaz vers I'avant.

Pour un rejet instantané, cette quantité de mouvement est supposée étre distribuée tout autour du
centre du nuage. Elle participe donc a son expansion, mais ne contribue pas de ce fait au déplacement
du nuage.

Si le nuage est plus lourd que lair, I'effet des forces de gravité est I'effet le plus fort.

Si le nuage est plus lourd que I'air, il va s’effondrer sur le sol ce qui va générer de la turbulence, entrainer
de I'air et changer sa section transversale circulaire en une ellipse tronquée. Le sol exerce alors une
force de frottement sur les zones du nuage qui sont en contact, ce qui diminue la quantité de mouvement
du nuage (cf. le chapitre 4.4.2.3).

Si le nuage au sol a une densité suffisamment petite par rapport a celle de l'air alors le nuage peut
décoller du sol.

Enfin, la quantité de mouvement va étre perdue progressivement du fait de I'entrainement de l'air et de
I'éventuel frottement du nuage avec le sol, et a mesure que la densité devient proche de celle de I'air,
I'effet lié a la turbulence atmosphérique devient le plus important, entrainant en permanence de I'air
dans le nuage. Le nuage est entrainé par le vent.

14 Computational Fluid Dynamics
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Lorsque le nuage est en contact avec le sol, les effets de rugosité1® dus a la nature de la surface créent
une zone de turbulence a l'interface d’origine mécanique. Lorsque les irrégularités au sol sont de faible
taille par rapport a celle du nuage, les perturbations qu’elles engendrent, affectent de fagon globale la
dispersion du nuage. L’hypothése d’un terrain idéalement plat et de rugosité uniforme est généralement
bien adaptée a cette problématique.

Cela étant, lorsque des obstacles de la taille du nuage existent ou que le recouvrement du sol n’est pas
uniforme ou que la topographie est accidentée, les mécanismes de dispersion sont plus complexes et
réellement propres aux caractéristiques du site. En effet, les obstacles peuvent générer des
perturbations (tourbillons, zones de recirculations, brise) beaucoup plus importantes que la turbulence
de petite échelle. Cet aspect est décrit au chapitre 4.4.3.

Quand le nuage est en contact avec le sol ou atteint une couche d’'inversion de température (cf. chapitre
4.1), la composante verticale de la quantité de mouvement est transformée en composante horizontale,
ce qui se traduit par une augmentation de la largeur du nuage.

4.4.2 Dilution du nuage — Entrainement de l'air

Plusieurs sources de turbulence vont entrainer de I'air dans le nuage et le diluer.

4.4.2.1 Quantité de mouvement initiale — Jet turbulent

En fonction des conditions de stockage, le huage peut avoir une quantité de mouvement importante au
début du rejet. On parle alors de jet turbulent. Les caractéristiques du jet dépendent de la quantité de
mouvement du gaz émis. La différence entre la quantité de mouvement du nuage et celle de l'air
environnant provoque une turbulence importante, a I'origine d’un taux important d’entrainement d’air
favorisant la dilution du rejet.

L’absence de prise en compte de ce phénoméne peut conduire a une surestimation des valeurs de
concentration dans I'atmosphére.

4.4.2.2 Cisaillement du champ de vent

Si le nuage monte ou descend, alors il cisaille le champ de vent horizontal. La différence entre la quantité
de mouvement du nuage et de I'écoulement de I'air produit des tourbillons favorisant le mélange de l'air
dans le nuage.

4.4.2.3 Densité du rejet
Rejet dense

Lorsque le gaz est plus dense que l'air, il est qualifié de « gaz lourd ». Ce type de rejet est rencontré
lors des fuites :

e d’un produit rejeté a température ambiante de masse volumique plus importante que celle de
I'air (propane, chlore, phosgene...) ;

e d’'un produit plus léger que l'air & température ambiante, mais rejeté a une température assez
faible pour que sa masse volumique soit supérieure a celle de l'air. Lors de sa dispersion, le
nuage de gaz voit sa masse volumique diminuer du fait de sa dilution avec l'air ambiant et de
son réchauffement ;

e d'un aérosol. La phase condensée provoque par sa seule présence une augmentation
considérable de la masse volumique globale du mélange. En outre, le changement de phase
intervenant lors de la dispersion avec I'évaporation des gouttelettes de liquide maintient le
nuage a une température voisine de la température d'ébullition du produit. La densité du rejet

15 La notion de rugosité sous-entend que les éléments (végétation...) qui la définissent, sont beaucoup
plus petits que la taille du nuage.
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reste de ce fait supérieur a celle de l'air. A titre d’illustration, c’est le cas de rejets de gaz liquéfiés
tels 'ammoniac, le chlore... ;

e de produits qui en réaction avec l'air vont engendrer par réactions chimiques de nouveaux
produits qui augmentent plus ou moins localement la densité du nuage (exemple du monoxyde
d'azote réagissant avec l'oxygene de l'air pour donner du dioxyde d'azote plus dense que l'air).

Lorsque la densité du gaz rejeté est plus grande que celle de I'atmosphére, les forces de gravité
influencent de facon importante la dispersion du nuage.

A proximité du rejet, la force de gravité est a l'origine d’'un mouvement d’ensemble vers le sol et
'expansion verticale du nuage est réduite. En contact avec le sol, le nuage se répand, poursuit son
effondrement ce qui favorise son développement transversal.

La dilution du nuage s’opére sur la face supérieure du nuage et sur les faces latérales. Sur la face
supérieure, les échanges sont assurés par les mouvements de turbulence de I'atmosphére et grace a
la turbulence induite par la différence de vitesse entre 'atmosphére et le nuage. Ce comportement est
illustré par la Figure 14 ci-aprés avec la représentation d’'une coupe d’isoconcentrations (& 500 ppm)
relative a la modélisation d’un essai expérimental d’ammoniac avec le modele FDS [30]. Enfin, il s’établit
sur les faces latérales du nuage une recirculation interne favorisée par I'’étalement du nuage au sol a
mesure de son effondrement.

(b)

Figure 14 : Photographie (a) d’un nuage de gaz dense [15](Crédit INERIS) et iso concentration a 500
ppm (b) dans le nuage modélisé par CFD [30]

Gaz léger

Lorsque le gaz est moins dense que l'air, il est qualifié de « gaz Iéger ». Ce type de rejet concerne les
fuites :

e d’'un produit rejeté a température ambiante de masse volumique moins importante que celle de
l'air (hydrogéne...) ;

e d’'un produit moins Iéger que l'air a température ambiante, mais rejeté a une température assez
importante pour que sa masse volumique soit plus petite que celle de I'air (exemple des fumées
d’'incendie). Lors de sa dispersion, le nuage de gaz voit sa masse volumique augmenter du fait
de sa dilution avec I'air ambiant et de son refroidissement.
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Sila densité du gaz est suffisamment faible, I'effet des forces d’Archiméde16 est susceptible de favoriser
I'ascension du nuage de gaz.

Si la vitesse ascensionnelle est suffisante, le frottement des bords du nuage avec I'atmosphére lors de
I'ascension peut favoriser la dilution (apparition de turbulence sur les bords du nuage). Enfin, le coeur
du nuage plus léger que la périphérie peut s’élever plus rapidement avec pour conséquence un
accroissement de la surface de contact entre I'atmospheére et le gaz.

Tous ces phénomeénes sont susceptibles de favoriser la dilution du nuage [31].

L’influence des tourbillons atmosphériques sur les concentrations est évidemment un mécanisme
primordial qui est abordé au moyen de concepts de modélisation présentée au chapitre 4.4.2.4

4.4.2.4 Quelques notions fondamentales sur 'influence des tourbillons turbulents de I'atmosphére sur
un nuage

La dilution d’'un nuage toxique est principalement due aux tourbillons turbulents car a I'échelle de

'écoulement atmosphérique la diffusion moléculaire est lente. Ainsi, un coefficient de diffusion

moléculaire est de l'ordre ~10-> m?/s alors que des coefficients de diffusion turbulente en situation

météorologique stable et instable sont équivalents a ~1 m?/s et ~100 m?2/s respectivement.

4.4.2.4.1 Cas du rejet continu

La Figure 15 illustre l'influence du large spectre de tourbillons turbulents de la couche limite
atmosphérique sur un panache. Sont représentés sur ce schéma, les effets des tourbillons turbulents,
de taille caractéristique A sur le panache, pour trois différents régimes suivant la taille relative de A et
de la largeur caractéristique du panache instantané caractérisé par oci. Trois régimes distincts sont
définis selon le rapport ci/A.

Pour résumer l'interprétation [32], il existe deux types de fluctuations en concentrations : les fluctuations
internes au panache et les fluctuations de variations de la position du panache. Ces deux types de
fluctuations sont déterminés par les tourbillons turbulents agissant de manieres différentes sur le
panache en fonction de la distance & la source.

Plus précisément, on voit qu'a proximité de la source, lorsque A est important comparé a la mesure de
la largeur instantanée du panache (que ce soit dans la direction horizontale ou verticale), I'effet de ces
tourbillons est de déplacer le panache dans son ensemble. Il s'agit du battement du panache ou
"meandering" qui génére I'effet d’'intermittence. Ces tourbillons sont responsables des ondulations
du panache ce qui crée l'alternance sur les fluctuations mesurées a un point donné en
produisant des périodes de concentrations nulles et non nulles. Lorsque le panache s’est agrandi
par diffusion turbulente jusqu’a atteindre la taille de A, on a ensuite i ~A. Les tourbillons de taille A
fragmentent le panache et entrainent a l'intérieur de celui-ci de larges poches d’air. Il y a rupture de la
continuité du panache. Les tourbillons créent ainsi (ou maintiennent) la variance en concentration. Sans
cet entrainement, la variance décroitrait au fur et 8 mesure de I'accroissement de la teneur en air du
mélange dans le panache.

A des distances plus importantes, lorsque la largeur du panache est beaucoup plus grande, soit ¢i>> A,
ces tourbillons de taille A tendent & mélanger le polluant a l'intérieur du panache et lissent les fluctuations
de concentrations.

16 Les forces d’Archiméde sont les forces de pression hydrostatiques qui s’exercent sur un corps placé
dans un fluide et soumis au champ de pesanteur terrestre.
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Figure 15 : lllustration de l'influence des tourbillons turbulents sur la dispersion d'un panache continu
(issu des travaux expérimentaux de tragage de Mylne [32] ; réimprimé avec l'autorisation de
Boundary-Layer Meteorology 60: 15-48, 1992 © et de Mylne K.R.)

4.4.2.4.2 Cas de la bouffée

Selon la dimension de la bouffée, les hautes et basses fréquences du spectre de turbulence seront ou
non actives sur la dispersion de la bouffée. Ainsi, dans la direction horizontale, le processus de diffusion
comprend deux phénomenes (cf. Figure 16) :

e la diffusion relative du produit autour du centre de masse de la bouffée (cas a) ;
¢ ladiffusion des centres de masse des bouffées de produit (cas b).

Lorsque la bouffée est dans un champ turbulent de dimension comparable a celle de la bouffée, les
deux processus sont actifs (cas c). Les cas a, b et ¢ sontillustrés sur la Figure 16.
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Figure 16 : Dispersion d’une bouffée de produits transportée par I'air, dans trois conditions
de turbulence selon Bakkum [34] )

4.4.3 Interaction nuage - relief — obstacle

S’agissant de la dispersion d’'un nuage de produit sur un relief prononceé, I'expérience [38] permet
d’admettre que :

e enatmosphére instable ou neutre, le nuage suit les variations du relief. Cela revient a considérer
gu’en tout point de I'axe du nuage, la distance verticale est constante, égale a la hauteur
effective initiale du rejet ;

e en atmosphére stable, le nuage reste horizontal et contourne le relief si la hauteur de celui-ci
est supérieure a la hauteur effective du rejet.

Les interactions entre I'obstacle et le nuage rejeté accidentellement sont a étudier au cas par cas car
ils dépendent de la géométrie des obstacles (rapport entre la largeur W et la hauteur H pour des
obstacles parallélépipédiques), de la nature du rejet, de la distance de celui-ci a I'obstacle. L’influence
de l'obstacle est d’autant plus marquée que le nuage incident a un comportement lourd [21]. Les
situations de vent faible et les situations de forte stabilité accroissent également I'influence de I'obstacle,
qui sera plus difficilement franchi. Dans la plupart des cas on peut observer :

1) en amont de I'obstacle :

e une diminution de la vitesse, accompagnée d’une élévation de la vitesse sur les bords et au
sommet ;
e un accroissement de la concentration ;
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2) en aval de l'obstacle :

une zone de tourbillons se forme élevant turbulence dans I'écoulement et dans le nuage ;
la décroissance de la concentration dans I'axe du nuage ;

le nuage est retardé dans sa dispersion [33].

’lhomogénéité verticale de la concentration ;

la présence de zones de recirculation ;

I'effet s’"amenuise en champ lointain.

Il est communément considéré [25] que les mécanismes de dispersion sont dégagés de l'influence de
tout obstacle au sol a des distances supérieures a 10 fois la dimension caractéristique de cet obstacle
dans la direction du vent, ou a 2,5 fois perpendiculairement a cette direction a la fois dans le plan
horizontal et dans le plan vertical.

Pour un observateur éloigné et situé au niveau du sol, les turbulences induites par un batiment proche
de la source engendrent une dilution initiale du rejet a peu prés homogéne dans le sillage de I'obstacle.
Le rejet peut alors étre considéré comme ayant des dimensions initiales non nulles, de I'ordre de celle
de l'obstacle.

La vitesse du vent et la densité du gaz rejeté jouent des rbles particulierement importants. Ainsi, plus le
vent est fort et le gaz léger, moins la présence de I'obstacle se fait sentir. Les situations de vent faible
et les situations de forte stabilité accroissent également l'influence de l'obstacle, qui sera plus
difficilement franchi. La campagne expérimentale Thorney Island Phase 1l [22] est une des références
expérimentales ayant permis d’observer l'influence d’obstacles, typiquement des murs pleins ou des
écrans poreux en arc de cercle situés a 50 m de la source. Des effets de « blocage » du nuage, de
dilution en aval du mur plein (2D) et de retardement du transport du nuage ont été observés dans ces
essais.

D’aprés Britter & McQuaid [24], la zone de formation de tourbillons peut atteindre jusqu’a 10 fois la
hauteur d’un obstacle 2D (type mur), quand elle sera de deux fois la hauteur de I'obstacle si celui-ci est
aussi large que haut.

En aval d’'un champ d’obstacles, pour une source ponctuelle de petite taille comparé a celui d’'un
obstacle individuel, il a été constaté [26] durant la campagne MUST (Mock Urban Setting Trial,
quadrillage d’obstacles pour lesquels W/H = 8), que I'élargissement latéral et vertical du panache est
plus élevé (facteur de 2 a 4) par rapport aux cas de rejets en terrain libre avec les mémes conditions de
stabilité atmosphérique. Plus loin en aval, cet élargissement est ensuite comparable. Durant cette
campagne ou les obstacles sont considérés bas, les concentrations dans le champ d’obstacles sur I'axe
du panache sont 5 a 10 a fois plus faibles par rapport aux cas en terrain libre dans les mémes conditions
de stabilité atmosphérique. Cela contraste fortement avec des observations expérimentales obtenues
antérieurement (cf. [27], [28]) avec des obstacles cubiques ou les concentrations étaient comparables
a celles du cas en champ libre. Dans le champ lointain (x > H = 30), la décroissance de la concentration
observée, au cours des essais de la campagne MUST, est plus faible que dans un environnement
dégagé dans les mémes conditions atmosphériques.

Pour un point situé en altitude (telle une habitation située sur un batiment en hauteur), des travaux de
modélisation [29] montrent la sensibilité des niveaux de concentration a la position du rejet en amont
du champ d’obstacles.

Dans le cas d’'un gaz explosible, la présence de I'obstacle dans le champ trés proche (cas du jet
impactant) favorise le mélange et la turbulence au sein du nuage ce qui peut amplifier les effets de
I'explosion.
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5 Recensement d'outils de calculs pour simuler la dispersion
atmosphérique d’un produit toxique/inflammable

En préambule de la description des outils de calculs pour simuler la dispersion atmosphérique, le
périmétre d’étude de ce rapport est défini ici par :

e le domaine d’application des outils ;
e une description synthétique des familles de modéles ;
e les pré requis exigés par les études réglementaires.

Les outils de la dispersion atmosphérique seront présentés dans le présent chapitre et analysés au
regard de leur aptitude et limitations pour leur domaine d’application ainsi défini :

e le contexte d'utilisation : urgence, étude réglementaire d’EDD (circulaire du 10 mai 201017), des
études de cas d’accidents passés ;
la nature de la substance libérée accidentellement ;
le type de rejet (flaque, jet sous pression, ...) ;

e [|'environnement direct de la zone émissive, telle la présence d’obstacles sur un site industriel,
impactant 'écoulement local ; 'environnement plus lointain, telle la topographie ou I'écoulement
atmosphérique devient prépondérant ;

¢ les conditions météorologiques,

par les données de sortie :

e le champ de concentration dans le domaine d’étude considéré en fonction du temps permettant
dans une étape de post traitement (non présentée dans ce rapport) d’estimer les calculs d’effets
toxique ou/et inflammables.

Les distances d’intérét sont au maximum de quelques kms et correspondant & des échelles de temps
de l'ordre de quelques dizaines de secondes a quelques dizaines de minutes.

Une classification des modéles mathématiques déterministes de dispersion atmosphérique pour I'étude
de rejets accidentels est représentée sur la Figure 17 avec les définitions et les renvois aux chapitres
dédiés correspondants ci-dessous :

e modeles dits « gaussiens » car reposant sur une formulation analytique de distribution
gaussienne de la concentration (cf. sous-chapitre 5.1) ;

e modéles dits intégraux (cf. sous-chapitre 5.2) décrivant les propriétés globales (propriétés
intégrales) d'un écoulement ;

e modéles eulériens CFD pour « Computational Fluid Dynamics » (cf. sous-chapitre 5.3) basés
sur les équations de Navier -Stokes, ou la représentation de type eulérienne consiste a suivre
le mouvement de I'élément rejeté (gaz, aérosols liquide ou solide) par rapport a un repére fixe ;

e les modeles « Lagrangian Particles Dispersion Model » / Modéle de dispersion lagrangien
particules (cf. sous-chapitre 5.4) (LPDM) ou la représentation est lagrangienne et consiste a
suivre le mouvement de I'élément rejeté par rapport au mouvement moyen de la masse d’air ;

e les modéles « Lattice-Bolzman » (cf. sous-chapitre 5.5) qui consistent, suivant la théorie
cinétigue des gaz (Boltzmann), a modéliser de maniére statistique la dynamique de particules
représentant I'écoulement du rejet ;

e des approches SPH pour « Smoothed Particle Hydrodynamics » qui fait partie des méthodes
particulaires de résolution sans maillage (cf. sous-chapitre 5.3.2.1) ou la particule, porteuse
d’informations, permet la représentation du milieu fluide modélisé.

17 https://aida.ineris.fr/sites/default/files/fichiers/Circulaire_ COB_V5b_compact.pdf
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Modéles mathématiques
déterministes de
dispersion atmosphérique
pour des rejets
accidentels

Formulation Gaussienne Formulation « Intégrale » CFD Eulérien Lagrangien a particules Lattice-Bolzman SPH

Figure 17 : Classification des modéles mathématiques déterministes de dispersion atmosphérique
pour /'étude de rejets accidentels

A ce stade du présent rapport, le lecteur dispose des connaissances afin que les exigences de la
réglementation, en termes de données d’entrée d’'un scénario accidentel, puissent étre détaillées.

Dans la rubrique (fiche 2 et fiche 5) de la circulaire du 10 mai 2010, sont précisées les recommandations
relatives au choix des conditions météorologiques dans le cadre des études de dangers (réglementation
francaise). Les conditions de stabilité atmosphérique généralement retenues pour des rejets au niveau
du sol de type D (neutre) et F (trés stable) au sens de Pasquill, respectivement associées a des vitesses
de vent de 5 et 3 m/s. Pour les modeles les plus simples (gaussiens, intégraux) ces classes de Pasquill
constituent bien souvent une entrée directe. Pour les modéles plus sophistiqués (modéles 3D), un travail
d’harmonisation et de transposition a été réalisé ([89], [90]) pour configurer des profils atmosphériques
d’entrée a partir de conditions météorologiques définies par les classes de Pasquill.

Ce chapitre a pour objectifs :

e de présenter un état de I'art des familles de modeéles de dispersion atmosphérique dans le cadre
de rejets accidentels au moyen de leur formulation mathématique ;

e de situer pour chaque famille de modéles les domaines d’applications ;

e etde référencer les guides de bonnes pratiques existantes.

Relativement au domaine d’application, on peut illustrer cela par le cas d’'un jet sous pression d’un
produit toxique ou inflammable dans un milieu encombré, la modélisation devra appréhender les
processus physiques intervenant dans :

e un sous-domaine en amont de la zone de rejet pour lequel les profils de turbulence et de
vitesses atmosphériques doivent étre en équilibre et représentatifs de I'état de 'atmosphére et
de rugosité de la surface rencontrée ;

e un sous-domaine ou prédomine la turbulence générée par le rejet ;

e un sous-domaine de turbulence liée aux obstacles éventuels ;

e un sous-domaine en aval des obstacles ou la turbulence atmosphérique va de nouveau
prédominer.

Par exemple certains des modéles peuvent appréhender 'ensemble des processus, d’autres modéles
ont la capacité a simuler uniguement le sous-domaine en aval des obstacles.
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5.1 Modéles gaussiens

5.1.1 Domaine d’application des modéles gaussiens

Le modéle gaussien s’applique aux rejets de gaz passifs du point de vue de I'écoulement, le produit
rejeté doit donc avoir :

e une densité a peu prés égale a celle de I'air (ou bien il est tres dilué) ;
e une température identique a celle de l'air ;

e une vitesse initiale relative nulle.

La formulation des modéles gaussiens s’appuie sur un champ de concentration tridimensionnel généré
par une source ponctuelle. La turbulence atmosphérique est prise en compte par l'intermédiaire de
classes de stabilité.

La vitesse du vent doit étre d’au moins 1 a 2 m/s. Les outils plus élaborés peuvent considérer la variation
de la vitesse du vent, de la température de I'air et de la densité de I'atmosphére avec Il'altitude. Une
couche d’inversion de température peut parfois aussi étre prise en compte.

Le terrain doit étre homogéne et plat puisque la présence de reliefs, d'obstacles (murs, batiments...)
introduit des perturbations de I'écoulement de l'air (zone de recirculation, ...) qui ne sont pris en compte
par cette formulation. Toutefois il existe des modéles gaussiens [71] pilotés par des pré processeurs
qui simule (formulation analytique) ce type d’écoulement (zone de recirculation, ...).

Les résultats sont valables au-dela d’au moins 100 m depuis le point de rejet. Par ailleurs et comme dit
précédemment [38], au-dela de distances de dispersion de l'ordre de la dizaine de kilométres, les
résultats ne sont plus valables car d’autres phénoménes de turbulence et de diffusion doivent étre
considérés.

5.1.2 Formulation

Un gaz passif va se disperser du fait de la seule action du fluide porteur, I'air. Le transport et la diffusion
du gaz vont alors dépendre du vent et de la turbulence atmosphérique d’origine mécanique ou
thermique.

Lors du développement d'un nuage de gaz, la concentration du produit est supposée suivre une
distribution gaussienne [50] le long des plans perpendiculaires (voir la Figure 18) a la direction du rejet
sous les hypothéses d'une diffusion moléculaire négligeable18, d'une diffusion turbulente homogeéne et
isotrope, et d'un champ de vent uniforme dans I'espace. Selon le type de rejet envisagé, instantané ou
continu, des formulations différentes de la concentration sont employées mais les parameétres « clef »
demeurent les écarts-types qui paramétrent la dispersion due a la turbulence atmosphérique.

18 | a diffusion moléculaire est de 103 & 104 inférieure a la diffusion turbulente.
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Figure 18 : Répartition gaussienne de la concentration dans un panache de gaz passif
(Turner, [50])

Si le rejet est continu (voir le chapitre 4.3.2) et si la vitesse de vent est suffisamment importante pour
que le phénomene de diffusion dans la direction du vent soit négligeable devant le phénoméne de
convection, la concentration C du gaz dans I'atmosphére en un point (x,y,z) peut s’écrire :

2 2 2
C(x,y,2) = ZL exp[— wjlexp{_ @J T exp[— (z+2z 20) H
UG, G, 26 26 2

y z z

Equation 2 : formulation gaussienne

-Q . débit de polluant [kg/s?] ;

-M : masse de produit libéré [kq] ;
Xo
- Yo : coordonnées de la source de produit [m] ;
Zy
X
-y : coordonnées du point ou I'on calcule la concentration [m] ;
z
-u : vitesse moyenne du vent [m/s] ;
-t : temps depuis I'émission du gaz ;
GX
- o, :écarts-types de la distribution gaussienne de la quantité M de gaz par rapport a sa localisation
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alinstantt[m];

- o : coefficient de réflexion au sol?®,

L'utilisation de I'approche gaussienne impose la détermination des écarts-types. Des formulations sont
proposées en Annexe 1 pour le cas des rejets instantanées et des modéles dits a bouffées.

Le chapitre qui suit introduit la théorie de diffusion de Taylor et la relation entre la formulation gaussienne
et les approches eulériennes.

5.1.2.1 Relations entre la formulation lagrangienne gaussienne et les approches eulériennes et
théorie de diffusion de Taylor

La représentation eulérienne de la dispersion est la suivante pour un point source dans les trois

dimensions

6C+ 6C+ 6C+ ac_a< 6C>+6( 6C>+6< ac)+

ar T ox Ty V25, T ax M gy) Ty M gy) T R, ) T

Equation 3 : représentation eulérienne de la dispersion eulérienne (advection — diffusion)

Avec :

e C la concentration de I'espéce ;
e (le terme source ;
e Kle coefficient de diffusion.

En considérant un vent moyen, une turbulence homogeéne et stationnaire dans le temps, la solution
obtenue prend la forme :

() = q v (y? 7
(K K2 P\ T ax \K,, Ky

Equation 4 : solution de la dispersion eulérienne pour vent moyen, une turbulence homogeéne et
stationnaire

On constate qu’elle est équivalente & une distribution gaussienne (Equation 2) vue précédemment et
réécrit sous sa forme la plus simple :

2 2
Q exp| - Y _ 2

C(x,y,2) =
2= 207 20)

0,0,

Equation 5 : formulation gaussienne

19 Un terme de réflexion au sol peut étre pris en compte pour modéliser la capacité de réflexion ou
d’absorption du produit sur le sol, 'eau ou les végétaux. De fagon évidente, ce phénoméne est plus ou
moins accentué suivant la nature du produit et 'environnement. « =0 : absorption totale et «=1:
réflexion totale pour un sol non poreux avec un produit ne pouvant réagir avec ce sol ou la végétation
(un gaz comme l'air sur du béton).
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Il reste a estimer, I'écart-type sigma (o), d’aprés la théorie de diffusion de Taylor [44] :

« prés de la source, on a o=ut, soit I'écart type o est proportionnel au temps t, lorsque t
le temps de transport tend vers O ;

« loin de la source I'écart type o est proportionnel a t2 avec t le temps depuis I'émission.

L’écart-type évolue donc plus rapidement prés de la source que loin de la source, comme lillustre la
Figure 19.

Ainsi, pour un panache continu lorsque le temps de transport augmente, le taux de diffusion décrott.
Les mouvements des particules sont d'abord linéaires avec le temps parce que le mouvement des
particules est influencé par leur vitesse initiale. Par la suite, le mouvement des particules est peu
influencé par leur mouvement initial et le probléme se réduit a un probleme de Monte Carlo avec o
proportionnel a t¥2. Les modeéles gaussiens ont pallié ce probléeme en introduisant une paramétrisation
des écarts-types qui prend en compte les deux régimes et la transition continue de I'un vers l'autre, sur
la base d'expériences dont celle de Prairie Grass (décrite plus loin).

En considérant u = x t, on constate que I'Equation 4 et 'Equation 5 sont équivalentes pour avec 02 =
2Kt. L’approche eulérienne est ainsi bien adapté au long temps de trajet mais moins adapté au temps
de trajet faible [102].

Dispersion Eulérienne
o=02Kt!?

Log o

Diffusion de Taylor
g=vt

Log (distance)

Figure 19 : Evolution des écarts types suivant la Théorie de Taylor

Il est & noter que la diffusion du nuage dépend de sa taille car une fois que la taille du nuage ou du
panache englobe la plupart des tourbillons (cf. Figure 15), la dispersion relative est égale a la dispersion
absolue et la dispersion lagrangienne est alors équivalente a la dispersion eulérienne.

5.1.2.2 Historique et analyse critique des écart-types

Les premieres valeurs des écarts-types ont été mises au point par Pasquill sur la base de résultats
expérimentaux issus en grande partie des résultats obtenus lors du projet Prairie Grass [52] . Les écarts-
types furent ensuite adaptés par Gifford ([54], [55], [55]) en fonction de la distance d’éloignement de la
source de rejet. Cette campagne d'essais de rejets (sur des durées de 10 min et pour des débits
inférieurs & 100 g/s) et de mesures de SO- a été réalisée sur un terrain plat, bien dégagé, peu rugueux
(de I'ordre de 3 cm). Les rejets ont été réalisés prés du sol et les concentrations furent mesurées pour
des distances inférieures a 1 km. Les valeurs d'écarts-types mis au point dépendent de la distance pour
une classe donnée de stabilité de Pasquill. Il est important de mentionner que ces fonctions refletent la
dispersion observable au-dessus d’'un terrain équivalent a la campagne de Prairie Grass (non rugueux)
et représente des valeurs moyennes pour quelques minutes. Hanna [38] rappelle que la forme de la
fonction a été extrapolée a des distances supérieures (jusqu’a 10 km) par supposition et il ajoute qu'elles
pourraient fonctionner sous certaines conditions idéales mais il y a peu d'éléments au niveau des
observations pour le valider.
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Il existe des relations (cf. Annexe 2) basées :

e sur des résultats empiriques ;
e ou déduites de la théorie de diffusion de Taylor, pour donner des valeurs des écarts-types
fonction :

de la distance d’éloignement de la source de rejet ([52][52],[53],[54],[55],[57],[60]);

o ou encore du temps de transfert ([56]). Pour des temps de transfert importants, I'écart-type
horizontal devient indépendant de la stabilité atmosphérique car la turbulence de grande
échelle prévaut.

Différentes approches ont été proposées par la suite, ou lI'on a par exemple, des valeurs des écarts
types :

e o proportionnel [23] @ Owind €t F :

o avec F les fonctions universelles de la couche limite atmosphérique ;
o avec Owind I'écart-type des fluctuations du vent ,

e ou bien dépendent du temps de diffusion et leur croissance en fonction de la distance qui
dépend principalement de variables météorologiques comme le nombre de Richardson et les
caractéristiques du vent.

de sorte que ces paramétrisations ont 'avantage de ne pas dépendre de résultats d’expériences de
dispersions spécifiques a un site donné et d’étre moins limitées en termes de distances par rapport a la
source.

Enfin, il convient de souligner que l'effet de stabilité atmosphérique sur les écarts-types est moins
important dans la direction horizontale que dans la direction verticale ou la gamme des tourbillons
concerne uniguement la petite échelle et les écarts-types sont toujours fonction de la distance de
transfert.

D’autres auteurs ([63],[64]) ont proposé des corrections suivant la rugosité pour étendre le domaine de
validité a des sols plus rugueux ou/et a d'autres durées d'observation.

Les modéles gaussiens dits « de deuxieme génération » n'utilisent pas les classes de stabilité comme
c'est le cas pour les modéles gaussiens traditionnels mais s'appuient sur une approximation élaborée
de la turbulence atmosphérique faisant intervenir la vitesse de frottement et les transferts thermiques.
Ils emploient ainsi une approche continue de la stabilité atmosphérique beaucoup plus réaliste lorsqu'il
s'agit de simuler des cycles diurnes par exemple. lls incorporent une paramétrisation théorique de la
couche limite atmosphérique suivant la théorie de Monin Obukhov et en déclinent une formulation
mathématique des coefficients de dispersion. La supériorité de cette approche, notamment en situation
de forte convection29, lorsque le panache n'est plus gaussien [65], est admise.

Différences entre les outils gaussiens

Il est a retenir que la pertinence d’'un modéle gaussien dépend principalement d’une estimation correcte
des écarts-types qui traduisent la diffusion latérale (oy), verticale (cz), et longitudinale (ox) du nuage.

Les écarts pouvant étre observés entre les différents outils résident a priori sur la facon de prendre en
compte les différentes échelles de turbulence atmosphérique. Les mécanismes de dispersion sont en
effet différents dans le champ proche, ou ce sont surtout les petites structures de I'écoulement qui
conditionnent la dispersion, tandis que dans le champ lointain, ce sont les grandes structures de la
turbulence atmosphérique qui pilotent la dispersion.

En résumé, les écarts types de la loi gaussienne dépendent (cf. Annexe 2) :
e de la distance a la source ou de la durée de transfert ;

e des caractéristiques de la structure de I'atmosphére ;
e etde larugosité du site.

20 En situation de fort rayonnement solaire, le réchauffement des couches de I'atmosphére situées prés
du sol génére des mouvements convectifs ascendants dans I'atmospheére.
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Les modéles de type gaussien ne donnent pas nécessairement tous les mémes résultats du fait des
différentes approches retenues pour la détermination des écarts-types (cf. chapitre précédent : Pasquill-
Turner, Briggs, Doury).

Aussi, certaines considérations relatives a la caractérisation de la turbulence atmosphérique doivent
étre gardées en mémoire pour le choix de la paramétrisation des écarts-types vis-a-vis du probleme
étudié :

e Ainsi, le spectre de turbulence est décrit par des formulations empiriques qui s’appuient sur des
considérations de similitude. Les lois de similitude prévoient que I'’énergie turbulente augmente
avec la vitesse du vent. Lorsque la vitesse du vent tend vers zéro, la théorie conduit a considérer
que la turbulence tend vers zéro.

¢ Néanmoins, les lois de similitude ne s’appliquent pas a des turbulences de grande échelle.
Méme si la vitesse du vent tend vers zéro, une turbulence résiduelle constituée de basses
fréquences persiste dans I'atmosphére. Cette turbulence ne dépend pas de paramétres locaux.

e Lorsque la turbulence de petite échelle prédomine, toutes choses égales par ailleurs, lorsque
la vitesse du vent augmente, I'énergie de mélange est plus importante, mais en contrepartie il
faut moins de temps pour atteindre un point donné. Ces deux effets se compensent sur une
distance de transfert donnée, la diffusion reste la méme quelle que soit la vitesse du vent.
Autrement dit, I'écart-type de la répartition du produit dépend de la distance de transfert et non
de la vitesse a laquelle est parcourue cette distance.

e Lorsque la turbulence de grande échelle prédomine, c’est-a-dire dans le cas de distances de
transfert importantes (la diffusion de nuage de grandes dimensions est régie par des structures
de grande taille) ou des situations de vent faible (la turbulence de petite échelle est faible), les
écarts-types dépendent du temps de transfert et non de la distance.

e Autrement dit, pour les temps de transfert courts, la turbulence de petite échelle joue un réle
non négligeable. En revanche, pour les temps de transfert importants, la turbulence de grande
échelle devient dominante.

e Les formules des écarts-types ont été établies sur la base de résultats expérimentaux
représentatifs d’'une situation moyenne dans le temps s’étendant de quelques minutes a une
heure. Les valeurs des écarts-types refletent donc la dispersion pour un milieu de nature
équivalente au site expérimental.

5.1.3 Quelques recommandations

En préambule, il est important de rappeler que les modéles gaussiens les plus couramment utilisés

permettent de calculer uniqguement des concentrations moyennes (désignées par C ) en fonction d'un
effet de meandering moyenné sur un « averaging time » (cf. Annexe 2) mais ne sont pas destinés a
appréhender les effets transitoires résultant de la dynamigue du meandering et/ou des fluctuations
turbulentes de la concentration autour de la valeur moyenne. Or dans certaines conditions, les
concentrations instantanées sur une période d’exposition aux fluctuations peuvent atteindre bien plus
de 10 fois la valeur moyenne de la concentration. Pour des valeurs de n bien supérieures a 1, la seule
utilisation de la concentration moyenne peut conduire & sous-estimer la dose toxique [66]. Ces aspects
relatifs aux fluctuations de concentrations sont abordés au chapitre 1.

Cette limitation des modéles conduit au calcul de dose, nommé Imoy Suivant la relation :
—-n
lnoy =C ey
Equation 6 : expression de la dose toxique
avec :
e C, lavaleur (ppm) de concentration moyenne durant ;

e texp, la durée d'exposition (min) ;

e n, exposant de Haber, caractérisant |a toxicité de la substance recherchée (relation dose-effet).
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Dans I'hypothése ou la cible est exposée a la totalité de la durée de passage du nuage, une pratique
courante consiste a estimer une durée d'exposition équivalente a la durée de passage du nuage toxique
modélisé.

Le calcul des concentrations moyennes au moyen de I'averaging time du modéle montre (cf. Annexe 2)
la dépendance du calcul de dose et des distances d'effets au choix de I'averaging time.

Des lors le choix de la valeur de l'averaging time, lorsqu’il est proposé a I'utilisateur, peut étre parfois
sensible dans l'utilisation du modéle dans les cas ou le calcul de dose toxique (Equation 6) est dominé
principalement par la valeur de la concentration, du fait d'une valeur élevée de I'exposant n, plutdt que
par la durée d'exposition.

Le guide CCPS [69] recommande d'utiliser un averaging time en adéquation avec une durée
représentative du danger étudié et toujours inférieur ou égal au temps d'exposition. Dans le domaine
de la mesure qualité de l'air intérieure [WHO guidelines for indoor air quality: selected pollutants , 2010],
la démarche est la méme car certaines des valeurs d'averaging time recommandées sont inférieures
ou de I'ordre de 10 min afin d’étre en adéquation avec les durées d'exposition limites liées aux produits
les plus toxiques. Des recommandations sont également présentées dans le rapport intitulé ‘Bonnes
pratiques pour ['utilisation des seuils de toxicité aigué par inhalation dans le cadre des études
réglementaires’ et référencé INERIS-DRA-10-109949-12423A [70].

Dans le cas de la formation d'un nuage inflammable (UVCE : Unconfined Vapor Cloud Explosion), celui-
ci peut étre quasi instantanée alors que la formation d'un nuage toxique peut s’étendre de quelques
minutes a plusieurs dizaines de minutes. Une valeur minimale d'averaging time ou d'averaging time

instantané de l'ordre de 20 s [Lees, 1996] est souvent utilisée. Cela revient a considérer que la
concentration instantanée peut étre 2 fois inférieure a une concentration moyennée sur 10 minutes avec

P
la relation [tﬂ] avec tins= 18,75 s et tay = 10 min.
tins

5.2 Modéeles intégraux

Une définition d'un modéle intégral est donnée par lvings [68], elle est composée de quelques équations,
en partie phénoménologiques, décrivant les propriétés globales (propriétés intégrales) d'un écoulement.

5.2.1 Domaine d’application

Du fait de leur capacité a simuler de nombreux phénoménes dans le champ proche et dans le champ
lointain du rejet, le domaine d’application est plus large que les modéles gaussiens au niveau de la
nature de la substance libérée accidentellement et du type de rejet. La restriction relative a
I'environnement direct de la zone émissive est toujours présente, les modéles intégraux ne permettent
de simuler la dispersion atmosphérique que sur un terrain plat et sans obstacles.

5.2.2 Formulation générale

Lorsque le rejet est tel qu'il perturbe I'écoulement atmosphérique de I'air, 'emploi d’'un modéle gaussien
est inadapté. Des mécanismes physiques non pris en compte par les modéles gaussiens sont
considérés tels :

o les effets de turbulence dynamique, pour les rejets sous forme de jet a grande vitesse
d’émission ;
o les effets de gravité, pour les rejets de gaz lourds ;

o les effets de flottabilité pour les rejets de gaz légers.

Ineris - 178310 - 1965433 - v2.0
Page 50 sur 97



L’emploi d’'un modéle intégral permet de modéliser ces mécanismes. Ce type de modéle est basé sur
les équations de la mécanique des fluides (conservation de la masse, de la quantité de mouvement,
d'énergie et d'espéces) dont le systéme d’équations est suffisamment dégénéré pour permettre une
résolution rapide. Cette approche conduit dans la plupart des modeles intégraux a la résolution d'un
systeme d'équations différentielles ordinaires (et non partielles). Cela conduit a des temps de calculs
beaucoup plus courts. La conservation des scalaires est assurée par l'intégration au sein du volume
délimité par la surface du nuage d'ou "approche intégrale". La description mathématique de certains
processus est basée sur des hypothéses d'auto-similitude ou d'auto-similitude approchée. Cette
simplification se traduit par I'introduction de paramétres représentant globalement les mécanismes non
modélisés. Par exemple, la vitesse d’entrainement de I'air ambiant dans un jet gazeux sous-pression
est simulée par des fonctions et des coefficients empiriques ; la turbulence compléte du jet n’est donc
pas modélisée. De méme, pour la modélisation des nuages de gaz passifs, soit dés leur rejet ou bien
aprés une dilution suffisamment importante qui donne au nuage un comportement passif dans le champ
lointain, la vitesse d’entrainement est déduite des écarts types (cf. chapitre 5.1.2) des modéles
gaussiens. La description mathématique de la dispersion du gaz lourd (I'effondrement du nuage), ainsi
gue les processus d'advection et de mélange turbulent sont intégrés directement dans la résolution des
équations de conservation. Il est bon de garder a I'esprit que la modélisation des rejets instationnaires
de gaz lourds demeure complexe par l'intermédiaire de cette approche car elle fait appel a des
hypothéses de stationnarité forfaitaires [49].

Ces modéles comprennent, dans la plupart des cas, un module de calcul permettant de déterminer le
terme source de rejet en fonction des conditions de stockage du produit et du type de rejet (rupture
guillotine, ruine du réservoir, évaporation de flaque...) [71].

5.2.3 Paramétrisation des équations

La mise au point des modéles de type intégral passe :

o d'une part, par la paramétrisation de certaines équations de la mécanique des fluides et la
sélection de méthodes numériques de résolution ;

o et dautre part, par le calage des parameétres introduits dans le systéme d’équations.

Chaque outil utilise une mise en équation spécifique et qui lui est propre pour chacun des mécanismes
physiques modélisés (effets de gravité des gaz lourds, effets dynamiques des jets turbulents...).

L’approche globale retenue par la plupart des outils intégraux est présentée ci-aprés de facon
synthétique sachant que la mise en équation des mécanismes considérés pourra étre trouvée dans les
manuels théoriques accompagnants la majorité des logiciels de dispersion.

5.2.3.1 Rejets instantanés
Pour la modélisation de la dispersion d’un rejet instantané, le modéle suit le rejet dans son ensemble,
soit le nuage résultant mais aussi par exemple I'évolution de la nappe formée au sol.

Les résultats donnent la position et les propriétés au centre du nuage a différents instants apres le rejet.
Le nuage est généralement supposé avoir une section horizontale circulaire et une section transversale
verticale circulaire si le nuage est élevé et de forme elliptique tronquée si le nuage touche le sol et
s’effondre.

5.2.3.2 Rejets continus

Pour la modélisation de la dispersion d’un rejet continu, le modéle considére un panache totalement
développé dans lequel le produit est encore en train d’étre rejeté. Le modeéle permet de modéliser a la
fois dans I'espace et dans le temps ce panache et son mode d’alimentation (tel un jet sous pression par
exemple).

Les résultats donnent les caractéristiques des sections transversales situées le long de I'axe de ce
panache (dimensions, concentrations, temps nécessaire pour atteindre la section depuis le point de
rejet...).
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La section transversale est généralement considérée comme circulaire sile nuage est élevé ou elliptique
si le nuage touche le sol et s’effondre.

Puisque la modélisation d’un rejet continu est seulement valable aprés que le panache se soit
totalement développé, si le rejet est relativement court ou encore de durée limitée, le modéle doit alors
considérer le développement partiel du panache et ajuster ses calculs de fagon adéquate.

5.2.3.3 Rejets de durée limitée
La modélisation des rejets de durée limitée considére ces rejets comme des rejets instantanés, c’est-a-
dire comme une masse rejetée au lieu d’un débit de rejet.

Toutefois, il n’est pas possible de prévoir a partir des données d’entrée si le rejet continu va conduire
ou pas a un panache totalement développé. Aussi le modéle commence toujours par une modélisation
de rejet continu. A chaque pas de temps apres l'arrét du rejet, il vérifie si le nuage ne présente pas au
global les caractéristiques d’'un rejet instantané. Si tel est le cas il remplace le nuage continu par un
nuage équivalent circulaire. Cette approche est qualifiée de quasi-instantanée.

Les nuages continus et instantanés ont des formes tres différentes. Le passage vers une approche
guasi-instantanée peut conduire a des discontinuités dans les résultats. La concentration en un point
donné peut de ce fait changer de fagon abrupte a I'instant du changement. Il est malgré tout possible
de pallier ce probleme en utilisant des facteurs de correction pour modifier les résultats du modele
continu en une fagon qui refléte I'étalement et I'entrainement de la téte et de la queue du nuage.

5.2.3.4 Déplacement du nuage
Le déplacement et le développement géométrique du nuage sont calculés en fonction de sa quantité
de mouvement. Plusieurs facteurs vont intervenir successivement ou simultanément :

e quand le nuage est en contact avec le sol ou atteint une couche d’inversion, la composante
verticale de la quantité de mouvement est transformée en composante horizontale, ce qui se
traduit par une augmentation de la largeur du nuage ;

e sile nuage est plus lourd que l'air, il va s’effondrer sur le sol ce qui va générer de la turbulence,
entrainer de l'air et changer sa section transversale circulaire en une ellipse tronquée. Le sol
exerce une force de frottement sur les zones du nuage qui sont en contact, ce qui diminue la
quantité de mouvement du nuage ;

e siun nuage au sol a une densité suffisamment petite par rapport a celle de l'air alors le nuage
peut décoller du sol ;

¢ la quantité de mouvement va étre perdue progressivement du fait de I'entrainement de l'air et
de I'éventuel frottement du nuage avec le sol. Le nuage est par la suite entrainé par le vent.

5.2.3.5 Dilution du nuage
Plusieurs sources de turbulences vont entrainer de I'air dans le nuage et le diluer. Le modéle considéere
les sources de turbulences dues :

a la quantité de mouvement initiale ;
au cisaillement du champ de vent ;
a I'effondrement d’un nuage dense ;
a la turbulence atmosphérique.

Chacun des mécanismes participe a la dilution du nuage avec une intensité différente et variable selon
I'évolution des caractéristiques du nuage. A chaque étape de la dispersion, le modéle évalue les
mécanismes actifs et calcule un taux d’entrainement d’air total.

Des modeles de type "shallow layer" (littéralement modéle de couche peu profonde) [75] ont été
développés pour traiter spécialement les écoulements de gaz lourd. Typiquement les nuages de gaz
lourd sont caractérisés par un faible rapport entre leur hauteur et leur largeur. Cela a conduit au
développement de modeéles basés sur un systeme décrit par une hauteur de couche, caractérisant
l'effondrement du nuage, la densité et une vitesse représentant les composantes latérales et
longitudinales. Le modéle résout les équations d'Euler (équations de conservation de la masse et de la
quantité de mouvement) en considérant des profils verticaux uniformes de pression suivant la loi
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d'hydrostaticité. Ce type de modéle est bien adapté pour appréhender les effets de pentes [91]. Par
ailleurs, certains de ces modeles ont été congus pour simuler I'évolution d'une fraction liquide suite a un
rejet diphasique [91].

5.2.3.6 Concentration dans le nuage
L’air est entrainé par les bords du nuage et se déplace graduellement dans le corps du nuage.

Le profil de concentration dans une section du nuage va changer avec le temps. Le profil de
concentration varie de facon franche dans les premiers instants de la dispersion pour prendre des
variations réguliéres et monotones au fur et a mesure que la dilution s’opére. Le profil de concentration
tend ainsi vers une forme gaussienne lorsque la dispersion devient passive.

Certains modeéles donnent comme résultat de concentration une valeur moyennée temporellement pour
une hauteur fixe, ou encore la moyenne des concentrations a la verticale du centre de gravité. D’autres
modéles plus élaborés fournissent I'évolution de la concentration au sein du nuage.

5.2.4 Prise en compte de la turbulence atmosphérique

Dans ce type de modéle et comme pour les modeles de dispersion passive la turbulence atmosphérique
est prise en compte par l'intermédiaire de classes de stabilité atmosphérique, de fagon a s’affranchir
d’'une modélisation lourde de la turbulence.

Le terrain est supposé homogéne et idéalement plat. La présence de reliefs, d'obstacles (murs,
batiments...) introduirait des perturbations complexes de I'écoulement de l'air. Les caractéristiques du
terrain sont définies sous la forme d’'une seule hauteur de rugosité pour toute la région du rejet.

Le champ de vent est uniforme horizontalement. Dans la plupart des cas, le profil vertical du vent est
retenu comme constant dans le temps. Les outils les plus élaborés peuvent considérer la variation de
la vitesse du vent, de la température de l'air et de la densité de 'atmosphére avec l'altitude. Une couche
d’inversion de température peut parfois aussi étre prise en compte.

Comme pour les modéles gaussiens, au-dela de distances de dispersion de l'ordre de la dizaine de
kilométres, les résultats ne sont plus valables car d’autres phénoménes de turbulence et de diffusion
doivent étre considérés. Les recommandations présentées au chapitre 5.1.3 sont valables dans le cadre
des modéles intégraux dés lors que le choix de la valeur de I'averaging time est proposé a I'utilisateur.

5.3 Modéles eulériens CFD basés sur les équations de Navier -Stokes

5.3.1 Notions fondamentales de turbulence

La turbulence dans un fluide est un phénomene complexe difficilement prédictible. Lesieur [76] propose
la définition suivante :

e « Premierement un écoulement turbulent doit étre imprévisible au sens ou une petite incertitude
sur la connaissance de I'état initial va s’amplifier en rendant impossible une prédiction
déterministe précise de son évolution.

e Deuxiémement, il doit satisfaire la propriété d’accroissement du mélange. Cela signifie qu’un
écoulement turbulent doit engendrer un mélange plus rapide que sous le seul effet de la
diffusion moléculaire.

e Troisiemement, il doit impliquer une large gamme d’échelles spatiales».

Si les phénomenes turbulents restent extrémement complexes, différentes théories ont été développées
pour permettre sa compréhension.

Ainsi, suivant la théorie de Kolmogorov (cf. Figure 20), il ressort que :

e la majeure partie de I'énergie cinétique turbulente est contenue dans les plus grandes échelles
de la turbulence ;
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e les petites échelles sont responsables des phénoménes de dissipation de I'énergie cinétique
turbulente ;

o les transferts d’énergie s’effectuent des grandes échelles vers les petites.

Il est également important de noter que, généralement, les grandes échelles sont anisotropes alors que
les petites sont isotropes. C’est en particulier le cas pour les écoulements atmosphériques.

Energle

SN Dissipation
\

Densite spectrale

Figure 20: Distribution spectrale de I'énergie cinétique turbulente et de la dissipation scalaire en
fonction du nombre d'onde

Sur la base de ces éléments, il est possible de distinguer trois grandes familles de modélisation des
phénomenes turbulents :

e la Simulation Numérique Directe (SND ou DNS en anglais : « Direct Numerical Simulation »),
qui consiste a résoudre de maniere explicite, dit autrement a simuler numériqguement, soit,
toutes les échelles de la turbulence ;

e la Simulation des Grandes Echelles (SGE ou LES en anglais : « Large Eddy Simulation »), qui
résout explicitement les plus grandes échelles (celles qui contiennent I'énergie de la turbulence)
et modélise les petites, ;

¢ les approches moyennées (RANS : « Reynolds Average Navier Stokes ») qui modélisent toutes
les échelles de la turbulence ainsi la fluctuation de vitesse n’est pas représentée directement
par la réalisation numérique et n’est pris en compte que par un modeéle de turbulence.

Il est possible de représenter, de fagon schématique, les résultats issus de ces différentes approches
par la figure ci-dessous.
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Figure 21: Représentation schématique de I'évolution d'une grandeur physique (¢#) au cours du temps
(t) selon les différentes modélisations de la turbulence

Comme l'indique cette figure, la DNS permet de capturer toutes les fréquences de I'écoulement et ainsi
I'ensemble des fluctuations. La LES consiste a filtrer les fréquences les plus élevées mais reproduit les
fluctuations liées aux plus grandes échelles. Enfin, 'approche RANS ne fournit que I'information du
mouvement moyen. Il convient de noter que les deux premiéres approches correspondent a une
réalisation alors que I'approche RANS correspond a la moyenne statistique d’'un grand nombre de
réalisations (ou moyenne d’ensemble). En effet la moyenne de Reynolds désigne la moyenne
statistique, égale a la moyenne temporelle dans le cas d'une turbulence stationnaire et & condition
d’admettre que le processus est considéré ergodique [77]. Si en plus I'écoulement est homogéne, les
moyennes temporelles et spatiales sont équivalentes. Dans la fermeture RANS, le caractére aléatoire
des fluctuations relévent des processus stationnaires et ergodiques d'ordre deux (cf. [78]).

Le corollaire de cette figure est lié au maillage. Ainsi, la DNS requiert un maillage capable de capturer
toutes les échelles de la turbulence, donc y compris I'échelle de Kolmogorov, ce qui impose des
maillages conséquents. L’ordre de grandeur du nombre de points total pour une telle simulation est de
I'ordre de Re?, soit 1012 mailles pour un écoulement atmosphérique avec Re = 5.105.

La précision d’'un calcul LES dépend du maillage. L’échelle de coupure doit impérativement se situer
dans la zone dite inertielle du spectre de turbulence, zone correspondant au transfert d’énergie entre
grandes et petites échelles. A I'extréme, une échelle de coupure au-dela de I'échelle de Kolmogorov
fait tendre la simulation vers la DNS.

Les approches de type RANS ne représentant que I'écoulement moyen, les simulations deviennent, au-
dela d’un certain seuil, indépendantes du maillage. Ce dernier point doit étre vérifié avant I'exploitation
d’un résultat en réalisant des simulations pour plusieurs tailles de mailles [89].

5.3.2 Théorie physique, approches mathématiques et adaptation aux écoulements
atmosphériques

Pour modéliser les phénomenes de dispersion atmosphérique de substances dangereuses, les
modeéles numériques eulériennes 3D sont basés sur la résolution des équations de comportement des
fluides. De ce fait, ils doivent permettre de prendre en compte 'ensemble des phénoménes intervenant
de facon significative sur la dispersion, qu’ils soient liés a 'atmosphére comme la turbulence thermique,
ou au site comme les obstacles ou le relief. Différents modéles et les hypotheéses associées sont ensuite
introduits pour permettre la résolution de ce systéeme d’équations au moyen d’outils de calcul. Le
systeme décrivant le modéle physique est composé d’'un systéme d’équations aux dérivées partielles :

e une équation de conservation de la masse ;
e trois équations de conservation de la quantité de mouvement ;
e une équation de conservation de I'énergie ;
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e une équation de conservation des espéces.

Une loi d’état du mélange gazeux permet de fermer le systéeme d’équations.

L’écriture détaillée de ces équations [79][80] ne fait pas I'objet du présent document. La résolution
exacte de ces équations étant impossible, elles sont résolues de maniéres numériques en discrétisant
I'espace continu en un ensemble d’éléments discrets. Ce point fait apparaitre la notion de résolution
numérique [81], traditionnellement au moyen des méthodes de différences finies ou volumes finis [67].
A noter que de nouvelles méthodes de discrétisation apparaissent aujourd’hui, notamment les
formulations SPH (Smoothed Particle Hydrodynamics) [159] qui consiste en une discrétisation des
équations dans un domaine rendu mobile. Quelques applications apparaissent dans le domaine de la
dispersion atmosphérique, notamment en présence de particules [160]. Dans le langage courant
I'expression modéle tri-dimensionnel est utilisée pour ces modéles qui résolvent une partie ou
I'ensemble du systéme d'équations ci-dessus qui correspond a un systéme d'équations différentielles
partielles non-linéaires, généralement regroupées sous le terme d’équations de Navier-Stokes. La
résolution de ce systeme nécessite l'utilisation de méthodes numériques, d'ou la terminologie
Mécanique Numérique des Fluides (MNF) ou "Computational Fluid Dynamics" (CFD) en anglais. Les
équations sont ainsi résolues en discrétisant I'espace-temps en un maillage tridimensionnel pour
I'espace et en itérations successives pour le temps.

La résolution de I'ensemble des échelles, de temps et d’espace, pour un tel systéme d’équation
discrétisé reste impossible. Une telle résolution, de type DNS reste aujourd’hui réservée a des
configurations sur des écoulements de plus faibles dimensions [82][83] et n’est pas applicable a des
configurations réelles représentatives d’'une Couche Limite Atmosphérique du fait d’'un maillage (cf.
chapitre précédent) couteux en temps de calcul au regard des capacités de calcul a la date de rédaction
du présent rapport. Pour les écoulements industriels, deux types d’approches sont possibles :

e les approches moyennées (RANS) qui consistent a résoudre des grandeurs moyennes, au sens
statistique, caractérisant 'écoulement ;

e ['approche aux grandes échelles (LES) qui consiste a ne résoudre explicitement que les plus
grandes échelles de I'écoulement, les plus petites étant modélisées.

L’idée du présent document n’est pas de détailler chacune de ces approches décrites par ailleurs dans
la littérature [84] [85] mais de faire le lien entre les capacités et limites de ces deux types d’approches
et les besoins de modélisation des écoulements atmosphériques.

5.3.2.1 Approches moyennées

Les approches de type RANS sont aujourd’hui les plus utilisées dans le monde industriel car elles
permettent de minimiser les efforts de maillage et donc les temps de simulation. Ces approches
consistent a simplifier la résolution du systeme d'équations aux dérivées partielles en ne s'intéressant
qu'aux grandeurs moyennes. Chaque variable (¢) est décomposée, suivant la préconisation de

Reynolds [143] en la somme d'une valeur moyenne statistique (¢), sur un ensemble de réalisations
d'écoulement, et d'une fluctuation (¢"), soit ¢ = ¢ + ¢. Le systéme d'équations alors obtenu fait

apparaitre des termes supplémentaires, tels que les flux turbulents de vitesse U'; u'j , de température

Ui T'; etde masse U’ C';. Une modélisation de ces différents termes est nécessaire pour fermer le

systeme d’équations. Parmi les modéles les plus utilisés pour modéliser les flux turbulents, il est
considéré I'hypothése de diffusivité de Boussinesq (1877) qui postule que le frottement turbulent est
responsable d'échanges de quantité de mouvement de I'écoulement moyen. Boussinesq postule ainsi
que le transfert de la quantité fluctuante f par la vitesse fluctuante u’ dans la direction i est directement
proportionnel au gradient de la valeur moyenne de f dans cette direction Cette hypothése introduit la
notion de viscosité turbulente, propriété de I'écoulement et non du fluide, a I'inverse de la viscosité
moléculaire. Il convient donc de modéliser cette viscosité turbulente, w.

Les niveaux d’approches disponibles pour la calculer sont les suivantes :

e approche a 0 équation de transport supplémentaire (longueur de mélange Prandtl (1925) ;
e approche a 1 équation de transport supplémentaire (k-1) ;
e approche a 2 équations de transport supplémentaires (k-&, k-w, ...) ;
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e modéles aux tensions de Reynolds (ou « Reynolds stress model », RSM ou modéle Rj) dans
lequel est résolue une équation de transport pour chacune des composantes du tenseur des
contraintes turbulentes (on s’affranchit de '’hypothése de Boussinesq).

Détaillons le modéle k-¢, trés utilisé dans les applications de dispersions atmosphériques du fait d’'un
k2

bon compromis entre la précision et le temps de calcul, la viscosité est calculée par : v, = Cu — avec:
&

1, —~— == ——
e kestI'énergie cinétique turbulente : K = E(Uiui +V,V, + W W, )2

e ¢ le taux de dissipation scalaire ;
e Cuune constante.

Les modéles k-¢ font apparaitre un jeu de constantes a déterminer par I'expérience ou I'analyse
dimensionnelle [105]. Il est reconnu qu’il N’y pas de valeurs universelles des constantes qui peuvent
dépendre non seulement du type d’écoulement mais également de la zone d’écoulement. L’influence
de ces constantes sur les résultats de simulation est conséquente, comme I'ont montré Kim et Patel
[106]. Bottema [107] présente une adaptation des constantes en proposant le concept d’une turbulence,
notamment en présence d'obstacles, qui contient une part de turbulence active et une autre inactive
dont la répartition estinhomogéne dans 'espace. Certains auteurs [108] proposent une approche zonale
et de désactiver le modéle de turbulence dans le champ proche de I'obstruction.

La plus grande disparité porte sur la constante C,.. Le modéle k-¢ standard, impose pour C, la valeur de
0,09 mais pour atteindre un équilibre de production — dissipation de la turbulence dans une simulation
alimentée par des profils de similitude dans la CLS, une valeur de Cy = 0,03 est préconisée par
Duynkerke [101] [104]. L’équilibre ne peut étre atteint que si les profils en entrée (profils de vitesse,
profils turbulents) sont en cohérence avec le modéle de turbulence (méme valeur de Cy).

D’un point de vue pratique, il n’est pas toujours aisé d’adapter (loi de paroi, codage d'un terme source
dans les équations) les codes commerciaux ([100] [109]) aux bons usages et recommandations (cf. [89]
afin d’adapter 'usage des modéles 3D aux études réglementaires). En effet, plusieurs auteurs
[98][99][100][103] ont montré relativement aux simulations de type RANS k-¢:

e la difficulté a conserver a I'équilibre les profils de vitesse moyenne et de turbulence sur une
CLA, en situation neutre ou stratifiée, le long de I'axe de I'’écoulement principal sur des parois
rugueuses ;

e un affaissement des niveaux de turbulence et de vitesse dans la CLS dans la direction du vent
moyen auquel peut étre associé un pic d'énergie cinétique turbulente k dans les premiers
niveaux verticaux.

Cela s’explique par les lois de paroi proposées dans les logiciels commerciaux qui ne permettent pas
de satisfaire les contraintes pour se raccorder a un profil logarithmique de CLA. En modifiant les lois de
parois Hargreaves et Wright [99] ont partiellement résolu ces problémes de conservation des profils
amont. Le type de conditions aux limites appliquées au sommet du domaine de calcul est également un
facteur sensible. En effet une condition de type symétrie ne permet pas d'apporter le cisaillement
nécessaire en haut de la couche simulée afin de maintenir la turbulence. Selon Richards et Hoxey [98];
une condition sur les tensions de Reynolds évite d’observer ce probléme, toutefois leurs travaux ont
porté sur des cas de situations neutres dans la couche limite de surface.

Rappelons qu’avec les approches k-¢, soit 2 équations de transport de I'énergie turbulente, le spectre
d’énergie de la turbulence est réduit & son intégrale, k. Les informations liées aux structures de la
turbulence sont donc perdues et notamment les phénoménes anisotropes associés aux grandes
structures verticales. Or la turbulence atmosphérique est fortement anisotrope, du fait notamment de
I'interaction entre la surface du sol et les effets de flottabilité inhérents au forcage thermique. Cela a été
démontrée lors de campagnes expérimentales dédiées a des conditions de fortes stabilités
atmosphériques [110]. Ces effets de stratifications thermiques peuvent étre introduits dans I'équation
de k par un nouveau terme de production (cas instable) ou de destruction (cas stable) de la turbulence
selon la présence ou I'absence de mouvement engendrés par les forces d’Archiméde [102].
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En résolvant les corrélations croisées, les modéles de type Rj permettent de prendre en compte le
caractére anisotrope d’un écoulement (cf. [145] [146]) par la résolution d'une équation de transport pour
chacun des flux turbulents mais il s’avére plus couteux que les modeéles modéle k-¢.

5.3.2.2 Simulation aux grandes échelles

Comme indiqué précédemment, la résolution de 'ensemble des échelles de temps et d’espace d’'un
écoulement atmosphérique s’avére impossible au regard des moyens numériques que cela
nécessiterait. La résolution aux grandes échelles (LES) utilise pour alléger la résolution une
décomposition des échelles basée sur I'application d’'un filtre sur les équations de transport [85]. Les
grandeurs physiques sont alors décomposées en une partie résolue, spatialement et temporellement
par les équations de Navier Stokes, et une partie modélisée, dite de sous maille. Ce choix de
décomposition s’appuie sur le constat que les grandes échelles de la turbulence sont celles qui
contiennent la majeure partie de I'énergie et sont, de fait, responsables des principaux phénomenes,
notamment le mélange turbulent, dans un écoulement. L’intérét principal de ce type de décomposition
est de conserver I'anisotropie de I'écoulement lorsqu’elle existe.

La précision du calcul LES dépend de la finesse du maillage, du seuil de coupure (pouvant étre vu
comme le seuil de résolution de la turbulence) qui doit étre situé dans la zone inertielle du spectre
d’énergie, la zone de transfert entre les larges et petites échelles. Ces approches nécessitent
généralement des maillages plus fins que ceux requis pour les approches de type RANS. Des criteres
du point de vue de la consistance au niveau de la résolution de la physique sont proposés par Pope
[86], tel en premier lieu de simuler 80% de I'énergie cinétique turbulente et choisir le seuil de coupure
du maillage en conséquence. Dans la pratique (cf. [87][88]), la vérification des calculs LES est difficile
du fait que la contribution du modéle de sous maille et que les erreurs de discrétisation numérique
dépendent de la finesse du maillage.

La mise au point des conditions limites pour simuler une CLA est une étape fondamentale
([114],[114],[115]) afin d’initialiser les fluctuations turbulentes pour les simulations LES. Deux principaux
types d’approches sont proposés par Tabor et al. [115]:

e une simulation est réalisée en amont du domaine (« Precursor domain ») en utilisant des
conditions limites périodiques ;

e la turbulence est synthétisée par une fonction harmonique qui génere des écoulements
instationnaires réalistes. Cela peut étre réalisé a partir de la « Synthetic Eddy Method » (SEM)
[148] qui utilise un minimum de données statistiques cohérentes ou bien de profils observés
[149][148].

5.3.3 Domaine d’application

Du fait de la capacité potentielle des modeles CFD a couvrir tous les phénoménes physiques
intervenant :

e au niveau du point d’émission quel que soit la nature du rejet accidentel (jet sous pression,
flaque, ...) ;

e pour tous types d’environnement (obstacles isolés, environnement du site industriel ou urbain,
topographie...) ;

e et quel que soit le type d’écoulement météorologique ;

le domaine d’application est plus large que les modéles gaussiens et intégraux. Toutefois dans la
pratique et du fait d’'une mise en ceuvre parfois couteuse (intégration de la géométrie, mise au point du
maillage, colt des processeurs de calcul) il n’est pas envisageable de les utiliser dans le cadre d’'une
utilisation en urgence ou les temps de réponses sont trés courts (~ 30 min pour la mise en ceuvre et
I'obtention des résultats de modélisations), excepté si cela correspond a des scénarios accidentels pré
définis.

La synthése bibliographique présentée au chapitre précédent a fait ressortir principalement trois
méthodes CFD pour simuler une CLA. L'approche DNS requiert la mise un point d’'un maillage si
conséquent en termes de nombre de points que I'utilisation de cette approche n’est pas envisageable,
a la date du présent rapport, dans le cadre d’'une étude d’un scénario accidentel a I'échelle d’un site
industriel.
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Les méthodes RANS et LES sont quant a elles adaptables a la modélisation de rejets accidentels sur
un site industriel ou dans un environnement encombré.

De nombreux travaux scientifiques relatifs a des modélisations de type RANS de rejets accidentels
peuvent étre recensés ([116],[117],[118],[119],[120],[121],[122],[123],[124],[125]) dans la bibliographie
scientifique.

Bien plus couteuses que ces simulations de type RANS, les modélisations de I'écoulement
atmosphérique par la méthode LES ([141], [128]) montrent cependant des résultats trés prometteurs du
point de vue des comparaisons avec des observations expérimentales en milieu encombré (cf. [142]).

5.4 Modéeles de dispersion lagrangien a particules

5.4.1 Formulation

Dans un modéle de dispersion lagrangien a particules, les émissions dans I'atmosphére sont simulées
a l'aide de particules fictives, représentant chacune une masse donnée de polluant. Ces particules
suivent de maniere passive le mouvement turbulent de la phase porteuse dans lesquelles elles sont
introduites La reconstitution de la concentration de substance émise est réalisée a partir de leur
distribution spatiale & un instant donné. Le mot particule désigne ici une portion de fluide contenant la
substance émise, suffisamment petite pour suivre le mouvement des plus petits tourbillons existants
dans I'atmosphére. Les polluants sont simulés par ces particules fictives dont le mouvement dans un
domaine tridimensionnel est défini par le vent local et dont la dispersion est obtenue par l'intermédiaire
de fluctuations de vitesse aléatoires solution des équations différentielles stochastiques, qui
reproduisent les caractéristiques de la turbulence atmosphérique locale.

En amont de la dispersion atmosphérique, I'écoulement porteur peut étre modélisé avec un modéele
d’écoulement de type CFD, tel ceux décrits au chapitre précédent. Ces modélisations sont appelées
« hybrides eulériennes / lagrangiennes », les modéles CFD eulériens fournissent les champs
dynamiques moyens relatifs au fluide porteur : pression, vitesse, température, turbulence. Il existe
plusieurs approches pour exprimer les vitesses fluctuantes et simuler la turbulence dans un modéle
lagrangien (méthode « Simplified Langevin Mode » (SLM) [145][143], approche de Thompson [144],...).
On notera dans ce type de modélisations hybrides, I'importance d‘assurer la consistance (cf. analyse
détaillée dans [145]) entre I'écoulement eulérien et les modéles de turbulence du modéle lagrangien
afin d’éviter des erreurs illustrées dans [145], [147].

Les modéles lagrangiens peuvent étre également pilotés par un modéle de type « Mass consistent »
appelés également modéles diagnostiques a conservation de la masse car I'écoulement est obtenu en
ne résolvant qu’'une seule des équations du systéme d’EDP (équation différentielle partielle), soit
'équation de conservation de la masse, généralement sous [I'hypothése d’un écoulement
incompressible. Ces modeles produisent une interpolation sur le domaine, depuis des profils de vitesse
(observations ou sorties de modéles d’écoulement) en conditions limites ou distribués dans le domaine,
sous une contrainte de divergence locale nulle. lls permettent de tenir compte de la topographie, d’'une
rugosité et d’'une hauteur de canopée non uniformes mais également des obstacles au moyen de
corrélations algébriques.

Dans les cas d’écoulement non passif, soit des dispersions de nuage a forte quantité de mouvement ou
a forte densité, des modules spécifiques sont nécessaires (cf. [150]).

Les modeéles lagrangiens peuvent étre alimentés indirectement par des observations de terrains (par
l'intermédiaire de modeles de type « Mass consistent » ou bien des modeles météorologiques a I'échelle
régionale). Par conséquent, ils sont bien adaptés pour reconstituer I'écoulement météorologique d'un
accident, ou pour reconstituer une dispersion a multi - échelle (de quelques kms a des centaines de
kilometres [6] ou bien de quelques m a quelques kilométres [151]).
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5.4.2 Domaine d’application

Les modeles LPDM peuvent étre appliqués, a des cas de rejets accidentels des lors que les
écoulements & modéliser se situent dans une phase passive et cela :

e pour tous types d’environnement (obstacles isolés, environnement du site industriel ou urbain,
topographie...) ;
e et pour tous types d’écoulement météorologique.

Les cas de rejets non passifs peuvent étre traités par des modules spécifiques.

Les remarques émises pour les modéles CFD au regard de l'utilisation en situation d’'urgence sont
valables ici également.

5.5 Modeles Lattice-Bolzman

Contrairement a I'approche traditionnelle de la mécanique des fluides, basée sur les équations de
Navier-Stokes vue au chapitre 5.3, la méthode Lattice-Bolzman consiste a discrétiser I'équation de
Boltzmann (théorie cinétique des gaz) ce qui permet de modéliser de maniére statistique la dynamique
des particules (advection/collision) constituant le fluide soit a la fois I'air porteur et le produit
toxigue/inflammable. La méthode établit un lien entre la dynamique moléculaire et la modélisation
macroscopique. Elle présente 'avantage d’étre bien adaptée pour suivre plusieurs phases et est facile
a paralléliser ce qui permet des gains intéressants en temps de calcul, notamment avec le
développement des GPU. Des travaux portant sur des épandages de types accidentels de produits
cryogeéniques [152], d’écoulements et de pollutions atmosphériques([153], [154], [155], [156]) ont été
récemment réalisés et sont prometteuses. A la date du présent rapport, les applications a des rejets
accidentels sont encore peu nhombreuses.
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6 Modélisation de lintermittence dans un nuage
toxigue/inflammable

6.1 Introduction

Les modeles présentés au chapitre précédent, permettent de calculer un champ de concentration dans
le domaine d’étude considéré en fonction du temps. L’objectif final de ces études, quel que soit le cadre
d’utilisation (urgence, étude réglementaire, étude de cas) est de permettre dans une étape de post
traitement d’estimer les calculs d’effets toxique ou/et inflammables. Ce chapitre propose d’aller un peu
plus loin sur le traitement des résultats. En effet, dans le cas des scénarios de rejets accidentels,
survenant dans l'atmosphere libre, le nuage toxique se disperse dans une couche limite atmosphérique
qui est turbulente. La dispersion turbulente dans I'atmosphére est le résultat d'une advection chaotique
et d'un large spectre de mouvements tourbillonnaires. A un point donné, si certaines des conditions
externes sont constantes comme la météorologie, la source émettrice et la topographie, en revanche,
le module et de la direction du vent et la concentration tout le long de courtes périodes ne seront pas
constantes. Il en découle que la couche limite atmosphérique conduit a des fluctuations de
concentrations.

Hanna [94] a montré qu'un modéle peut surestimer d'un facteur 2 sur un site et sous-estimer d'un facteur
2 sur un autre site. Il interprete cette variabilité par la variabilité naturelle ou stochastique du phénoméne
de diffusion atmosphérique. Ainsi le pic de concentration observé durant un rejet peut varier d'un facteur
10 parmi un ensemble de rejets identiques dans les mémes conditions atmosphériques (cf. [94]).

Afin d'estimer plus précisément la toxicité ou la géne occasionnée par de mauvaises odeurs, la plupart
des études de dispersion atmosphérique nécessiteraient d'estimer les pics de concentrations qui
peuvent survenir sur un intervalle de quelques secondes durant des rejets de l'ordre de quelques
minutes a une demi-heure. Du fait de l'avancée des connaissances au travers de campagnes
expérimentales et du degré de sophistication des modéles de dispersion atmosphérique, des progres
sont réalisés pour mieux appréhender ce caractére intermittent. L’objectif de ce chapitre est de
synthétiser les principales méthodes mathématiques.

6.2 lllustration du caractere intermittent

La Figure 22 illustre des fluctuations de concentrations observées expérimentalement ou ont été
représentés la concentration moyenne, qui sera désignée par C (ou <C>) et les différents niveaux de

concentrations exprimés par C= No. (noté C-= nec) avec n = 1,2,3, et O, l'écart type en

. . . ) . 2
concentration, soit la racine carrée de la variance : o2 =<C~ >=<C? > - <C >*.
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Figure 22: Série de mesures de concentration mesurées dans un panache (issue de Mylne, [127])

Cet exemple illustre de larges périodes ou la concentration est nulle et des pics de concentrations élevés
au regard de la concentration moyenne. Sur l'axe d'un panache au niveau du sol il n'est pas rare
d'observer que oc/<C> peut atteindre 100% a 200%. En comparaison les fluctuations des composantes
verticales et horizontales des vitesses sont typiquement de l'ordre de 10%.

On peut résumer ainsi les échelles de temps de la turbulence et l'impact sur les fluctuations de
concentration (cf. également Annexe 2) :

e la turbulence de grande échelle a pour effet de faire varier la direction du vent autour d'une
valeur moyenne. Ceci a pour effet d'induire un effet de serpentement du panache sous le vent
de la source ponctuelle ;

e laturbulence de moyenne et petite échelle met en cause les tourbillons de tailles comparables
a la largeur du panache ou plus petits qui vont avoir pour effet de sectionner celui-ci, et
d’introduire des poches d’air de concentration nulle en son sein. Il en résulte de fortes
fluctuations de concentrations.

Ces fluctuations de concentration représentent une période d’exposition non négligeable pendant
laguelle les concentrations instantanées peuvent atteindre bien plus de 10 fois la valeur moyenne. Les
fluctuations peuvent donc étre lissées par les effets de moyennes que ce soit dans un cadre d’étude de
données expérimentale ou d’interprétation de résultats de modélisations.

Quel impact sur les fluctuations des gaz toxiques ?

Afin d'illustrer l'impact possible de cet effet sur le calcul de dose toxique citons les calculs de doses
toxiques réalisés par Griffiths et Megson [126] et de Mylne [127] & partir de séries de concentrations
mesurées en considérant un exposant toxique n, représentatif de produits toxiques largement étudiés
dans les scénarios accidentels tels que le chlore ou 'ammoniac. Ces auteurs ont estimé, sur une série
de mesures expérimentales de concentrations (rejets de propyléne), le rapport entre la dose toxique
estimée a partir d'une intégration des points de la concentration de la série sur une courte période de
temps (de 0,1 s a 100 s) par rapport a la dose déterminée a partir de la concentration C représentant la
moyenne de la série sur cette méme période. Cela peut s'exprimer ainsi :

T 2,75
[ o
C2e T

Equation 7 : Rapport entre 2 calculs de dose toxique (numérateur : concentration « instantanée »,
dénominateur : concentration moyennée) avec :
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e T quireprésente au numérateur une durée d'intégration et au dénominateur la durée sur laquelle
est effectuée la moyenne des concentrations ;
e  Cmoy concentration moyenne calculée sur la période T.

A ce stade du rapport, on peut introduire la notion de facteur d’intermittence | (ou 1-I, selon les auteurs)
qui représente la proportion du temps pendant lequel la concentration est « significativement » non
nulle2l. Le facteur d’intermittence permet de caractériser la variabilité d'une série. La concentration
moyenne <C> et le facteur d’intermittence | sont reliés par I'équation :

<C>:I<C>p

Equation 8

ou <C >, est la concentration moyenne conditionnelle (dite « a l'intérieur du panache »), calculée

seulement a partir des concentrations considérées comme non nulles. Mylne a choisi des séries de
concentrations (entre 50 m et 100 m de la source) sur la section transversale du panache pour lesquelles
I =0,4,0,2, et 0,1. Pour des périodes de moyennage faibles, soit une échelle de temps caractéristique
de la respiration humaine qui est de l'ordre de 3 s, il observe que l'estimation de la toxicité s'éléve
relativement d'un rapport 10 a 20. Par ailleurs, Mylne observe que le rapport le plus élevé est obtenu
avec | = 0,1 qui caractérise la série la plus intermittente. Cet exemple issu de la bibliographie scientifique
illustre I'effet de la sous-estimation possible de la dose toxique par le calcul effectué a partir d’'une
concentration moyennée qui néglige les effets non linéaires dés lors que n > 1.

Cette illustration a seulement pour objectif de présenter l'intérét d’appréhender l'intermittence des
concentrations et les modéles mathématiques dédiés qui vont étre présentés au sous-chapitre suivant.
En effet, cet exemple ne peut pas étre généralisé a tous les produits et a toutes les situations car
rappelons que l'utilisation de la relation de dose toxique a des courtes périodes de temps n'est pas
directe et valable dans tous les cas car elle simplifie I'exposition a des fluctuations de concentrations en
n'incluant pas, entre autres, les limitations inhérentes au taux physiologiques d'absorption et les temps
de résilience.

6.3 Formulation

Les approches les plus simples (modeéles gaussiens et modeéles intégraux) et recommandées dans les
guides réglementaires, pour modéliser la concentration atmosphérique d'un produit toxique ne prennent
pas en compte le caractere intermittent d'un panache toxique. Par ailleurs, des questions sont sans
cesse soulevées sur le choix de « I'averaging time », vu pour les modeéles gaussiens/intégraux (cf. sous-
chapitre 5.1.3 et Annexe 2) et la dépendance forte du calcul & ce paramétre, qui vient refléter la difficulté
a modéliser un large spectre de turbulence atmosphérique. L'amélioration des techniques de mesures
expérimentales a permis la réalisation de campagnes d'essais in situ ([111],[113],) ou en soufflerie
([112]) et une meilleure compréhension des phénomeénes de fluctuations de concentrations, leur relation
avec les études spectrales de turbulence atmosphérique, la relation avec les conditions de stabilité [113]
et la validation des modeles mathématiques pour calculer des fluctuations de concentration. Le principe
général des méthodes mathématiques consiste a estimer les fluctuations de concentrations en
prédisant la variance de concentration et la concentration moyenne. Ces statistiques sont utilisées via
une fonction de densité de probabilité (d'occurrence) ou en anglais "Probability Density Function" (PDF)
qui permet de déterminer la fraction du temps pour laquelle des niveaux spécifiques sont dépassés
durant le rejet

Il est important de garder a l'esprit que les modéles de fluctuations ne permettent pas de prédire le
comportement d'un rejet en particulier, mais la fraction d'un ensemble important d'événements répétés
(cf. Annexe 2) qui vont mener par exemple au dépassement d'une concentration limite. Il faut rappeler
également que la plupart des modéles ont été élaborés pour une source ponctuelle et 'extension aux
sources plus diffuses (surfacique, linéique, volumique) n’est pas évidente.

21 Cette définition doit &tre regardée sous le sens de la physique plutét que mathématique car la plupart
du temps on choisit une valeur seuil afin de permettre la distinction entre les bruits de fond inhérents a
'appareil de mesure, la pollution de fond et la présence du traceur.
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On peut distinguer les catégories (liste non exhaustive) des modéles de fluctuations suivants :
1) les modeles de panache gaussiens [128] qui utilisent des profils de concentration moyenne et

diagnostique les autres moments de la concentration (C(X,t)c(X,t),...) afin d’estimer les

intensités de fluctuations,

2) les modéles eulériens CFD (basés sur un module d'énergie cinétique turbulente de type k- €)
qui comportent une équation supplémentaire pour calculer la variance de concentration [129],

3) les modeles lagrangiens stochastiques [133] a particules qui simulent les fluctuations par le
suivi de milliers de particules. Ces modeles integrent les approches Sawford [134] et Thomson
[135] afin d’effectuer des calculs statistiques et d’estimer la moyenne et la variance de la
concentration. Une distribution d'une fonction de densité de probabilité est supposée a priori
pour estimer les valeurs de pics,

4) les approches ou I'écoulement est simulé par CFD de type LES ([130],[131],[132]). La LES
permet d’accéder directement au champ turbulent tridimensionnel, de calculer la variance de
concentration et permet d’estimer une densité de probabilité de concentration.

De maniére générale les résultats de ces modéles sur le calcul de dose peuvent parfois dépendre du
temps d'intégration des fluctuations choisie par I'utilisateur. On signalera alors les travaux Bartzis et al.
[136] sur des cas de rejets expérimentaux d'ammoniac (essais FLADIS,) ou est proposé un modeéle
simple d'estimation des doses toxiques maximales, par corrélation entre la concentration moyenne et
I'échelle de temps intégrale turbulente. Cette option parait prometteuse car le calcul d'un niveau de dose
maximal instantané est « moins » dépendant du temps d'exposition choisi et ouvre des perspectives
intéressantes a l'utilisation des modeles plus complexes.

De par leur complexité et le manque de consensus [137], les modeles mathématiques destinés a la
prise en compte des fluctuations de concentrations ne sont pas encore recommandés par les guides
réglementaires. A cela s’ajoute le fait que les seuils toxiques utilisés actuellement sont basés sur des
expositions expérimentales a concentration constante (sur l'animal), il existe peu de travaux
expérimentaux [138] sur I'étude de I'évolution des seuils (doses) réalisés avec des expositions a des
concentrations fluctuantes. Le recours a des modéles de la réponse physiologique du corps humain
complexe pourrait a terme [139] sans doute combler ses lacunes.
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7 Comment évaluer des modeles de dispersion
atmosphérique ?

7.1 Historique des protocoles d'évaluations et d’harmonisation des
modélisations

La théorie d'évaluation des modeles de dispersion atmosphérique a été initialement développée pour
les modéles de type gaussien a vocation réglementaire. En effet, la surveillance de I'impact des
concentrations dans les panaches industriels de polluants émis par les cheminées d'usines, a constitué
des le début des années 60 un champ d'application pour la modélisation numérique. C'est a cette
époque qu'ont été développés les premiers modeles de type gaussien. La prise de décisions
réglementaires sur la base des résultats fournis par ces outils a mis en évidence dans les années 1980
la nécessité de s'assurer de leur pertinence et d'estimer I'erreur d'approximation. Les initiatives de I'U.S.
EPA (U.S. Environmental Protection Agency) et de I'AMS (American Meteorological Society) visant a
définir une stratégie d'évaluation se sont initialement focalisées sur cette problématique.

En 1993, Hanna [171] pose la question suivante : "Hazardous Gas Model Evaluations. Is an Equitable
Comparison Possible?". C'est ainsi que ses travaux ont contribué a la réflexion sur la mise au point d'un
protocole scientifique afin de comparer de maniéere équitable les modéles de dispersion atmosphérique
destinés a étudier les scénarios des risques accidentels. Par la suite, les travaux présentés dans Hanna
et al. [172] ont constitué le premier exercice de grande ampleur d'évaluation de modéles de dispersion
atmosphérique de gaz dangereux. Cet exercice, largement référencé dans la littérature, a été effectué
sur la base de données expérimentales et sur une approche statistique. Il résulte de cette démarche un
protocole pour évaluer les modéles vis-a-vis des données expérimentales mais également pour les
comparer. A titre d'information, le lecteur peut se rapporter a lI'annexe 3 qui donne les principaux kits
expérimentaux utilisés dans les travaux d’évaluation des rejets accidentels atmosphériques.

Durant les années 1990, cette évolution sur I'évaluation des modéles fut fortement souhaitée en Europe
également [173], ce qui a donné lieu a des premiers travaux de tests sur les protocoles d'évaluation
[174]. Ensuite, certains des projets de recherche se sont focalisés sur des thémes plus précis tels que
la thématique des gaz denses avec le projet "Scientific Model Evaluation Techniques Applied to Dense
gas Dispersion Models in Complex Situations" (SMEDIS, 2001) dont les résultats ont été consignés
dans [9].

Dans le cadre du projet européen "QNET-CFD"[176], destiné & la mise au point d'une base de données
pour I'évaluation des codes CFD, une revue synthétique et une analyse sont proposées sur I'historique
des évaluations. On peut retenir :

e la nécessité d'identifier pour une évaluation donnée quelles vont étre les sorties du modéle qui
vont étre évaluées, soit uniquement la concentration, mais cela peut étre aussi la dose
(intégration de la concentration dans le temps) ;

e l'accent mis sur le manque de protocole de quantification d'évaluation des modéles CFD sur les
études environnementales des écoulements atmosphériques et des écoulements étudiés dans
I'ingénierie en général.

Les critéres d'acceptation développés initialement pour I'ensemble des modeéles de la qualité de I'air ont
été décrits et commentés en détail dans la publication de Hanna et Chang [175], il ressort qu’ils sont
depuis lors utilisés également pour des évaluations sur divers cas expérimentaux (échelle réelle ou
soufflerie) ayant pour objectifs des rejets de type accidentels ([128], [178]).

7.2 Comparaisons modeles / expérimentations : quelques illustrations

Dans la littérature il peut étre recensé un grand nombre de comparaisons modéles /
expérimentations portant sur des modeles de dispersion atmosphérique de tous types. A titre
d’illustration, ce sous-chapitre présente un résumé des 2 évaluations et comparaisons de modéles du
risque accidentel parmi les plus exhaustives quant a la nature des modeles. Ces comparaisons ont été
effectuées par :
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e Hanna et al. (1993) [94] :"Hazardous Gas Model Evaluations with Field Observations",
Atmospheric Environment, (Vol 27A, No. 15, pp 2265-2285, 1993);

e Carissimo et al. (2001) [95] : "The SMEDIS database and validation exercice". (Int. J.
Environnement and Pollution, Vol. 16, Nos. 1-6, p 614-629, 2001).

Les travaux de Hanna et al. (1993) [58] ont consisté a évaluer des modeéles de type intégral pour la trés
grande majorité et quelques modéles analytiques, plus particulierement adaptés a la dispersion des gaz
denses, sur des terrains plats et non encombrés. L'évaluation a été réalisée au moyen de 8 jeux de
données expérimentales. Les auteurs classent ces données en 3 catégories : les rejets passifs
(campagnes expérimentales : Prairie Grass, Hanford), les rejets continus de gaz denses (campagnes
expérimentales : Burro LNG, Coyote LNG, Desert Tortoise NHsz-gaz et aérosol, Goldfish HF- gaz et
aérosol, Maplin Sands-LNG, Thorney Island), et les rejets instantanés de gaz denses (campagnes
expérimentales : Thorney Island-freon). Hanna exprime la performance des modeéles au moyen du biais
et de la moyenne géométriques. Beaucoup de conclusions et d'enseignements ont été émis a partir de
ces travaux, seules quelques-unes des conclusions sont reportées ici.

Les modeles sont assez performants pour les rejets passifs et different peu entre eux. Les modéles de
gaz lourds ont tendance a surestimer la largeur du panache alors que dans le méme temps ils sous-
estiment sa hauteur par un facteur 2. Les auteurs montrent la variabilité des performances des modéles
suivant les sites, et pour des rejets de diverses natures. Ainsi un modéle peut surestimer d'un facteur 2
sur un site et sous-estimer d'un facteur 2 sur un autre site. lls interprétent cette variabilité par la
variabilité naturelle ou stochastique du phénoméne de diffusion atmosphérique.

Le projet Européen SMEDIS [177] a permis I'évaluation de modéles de gaz lourds dans le cas de
situations ou interviennent des effets complexes tels les aérosols, la topographie et les obstacles. Des
modeéles de différentes natures ont été évalués, ils sont donnés ici suivant leur complexité croissante :
modéles de type abaques, shallow-layer, modéles intégraux, modeles CFD.

Chacun de ces modeéles a été soumis aux 4 catégories de configurations : pas d'effets particuliers,
présence d'obstacles, présence d'aérosols, terrain complexe. Seuls les modéles CFD ont été évalués
sur des configurations complexes (obstacles, ...). En revanche, ils n‘ont pas été comparés aux essais
expérimentaux sans effets particuliers, en I'occurrence les essais rejets gazeux de Prairie Grass. Les
modeles de type abaques n'ont pas été évalués sur les cas de terrains complexes.

De maniére trés synthétique, on peut retenir des résultats obtenus que :

e I'ensemble des modeles fournit de meilleurs résultats dans la prédiction des maximums de
concentration plutdét que dans la forme du nuage ;

e surlabase de la variance et de I'écart type de la moyenne géométrique22, les modéles intégraux
globalement apparaissent les plus performants exceptés pour les effets de terrain ;

e sur la base de ces 2 indicateurs statistiques, les résultats montrent une amélioration des
performances avec la complexité du modeéle excepté pour les modeles shallow-layer.

Les auteurs rappellent gu'il existe bien souvent des limitations au niveau du jeu de données, dont les
principales sont reportées ci-dessous :

e ily apeu de données expérimentales portant sur des rejets en présence d'aérosols ;

e ily a peu de données en conditions atmosphériques stables ;

e lesinformations sur les précisions des capteurs et l'incertitude des données ne sont pas toujours
disponibles.

7.3 Analyse critique sur les évaluations de modéles et nouveau protocole

Les auteurs des exercices d'évaluation présentés au chapitre précédent rappellent qu'il existe un bon
nombre d'incertitudes sur les observations expérimentales au niveau :

e des données météorologiques ;

22 |a variance et la moyenne géomeétrique s’appuient sur le logarithme des concentrations plutdt que sur
leurs valeurs brutes. Ces indicateurs sont recommandés dans (Hanna, 1991) lorsque les grandeurs
étudiées s’étendent sur une large plage de valeurs.
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e des données de concentrations (temps de réponse caractéristique des détecteurs et temps sur
lesquels elles sont moyennées).

lIs soulignent les difficultés logistiques habituellement rencontrées lors des essais :

e linsuffisance du nombre de capteurs afin de mesurer le maximum de concentration a des
distances en aval du rejet ;

e les positions verticales des capteurs qui parfois ne sont pas reportées or elles jouent un role
crucial dés lors qu'il s'agit de simuler les rejets de gaz lourds.

Du fait que les expérimentations a grande échelle sont colteuses, il est difficile d'effectuer des mesures
pour toutes les conditions météorologiques, et globalement on peut dire qu'il y a peu de données pour
des conditions de fortes stabilités et de vent faible. Dans ce domaine d'expérimentations, la plupart des
campagnes expérimentales qui ont été effectués concernent des mesures de concentrations plutét de
I'ordre du pourcentage (> 1000 ppm) et peu de mesures existent sur une gamme compléte des seuils
de toxicité aigué étudiés dans les études réglementaires (pour les plus toxiques : de dizaine de ppm a
centaines de ppm).

Ainsi a titre d'exemple (cf. Annexe 3), les gammes de concentrations mesurées sont :

e pour Desert Tortoise, de I'ordre quelques dizaines de milliers de ppm, et il y a eu des mesures
de concentrations de I'ordre de quelques centaines de ppm réalisées par un capteur portable a
des distances éloignées de la source (~ 3 km) ;

e pour FLADIS, de I'ordre de quelques milliers a quelques centaines de ppm ;

e pour Goldfish, de I'ordre de quelgques dizaines de milliers de ppm & quelques centaines de ppm ;
e pour Burro, de I'ordre de quelgues centaines de milliers de ppm a quelques milliers de ppm ;

e pour Thorney Island, de quelques dizaines de milliers de ppm a quelques milliers de ppm ;

e pour MUST, de quelques milliers de ppm a quelques ppm ;

e pour la campagne INERIS, de quelques dizaines de milliers de ppm a quelques centaines de
ppm;
e pour Jack Rabbit, de quelques milliers de ppm a quelques ppm.

Il apparait clairement qu’il y a trés peu de campagnes, du type de celle de Prairie Grass qui avait permis
de mesurer des concentrations allant de I'ordre du ppm (jusqu'a 800 m) a quelques centaines de ppm
dans le champ proche. Au niveau de I'échelle spatiale, du fait du manque de données sur des rejets
catastrophiques, autres que des données issues des campagnes expérimentales idéalisées,
I'évaluation des modéles demeure limitée a la micro-échelle (quelques kms) [179][49].

Les observations du récent projet Jack Rabbit [180] viennent combler certaines lacunes et apporter des
données expérimentales sur des cas de rejets a une échelle représentative d’'une échelle industrielles
de produits tres toxiques sur des distances élevées (~11 km) ou la variation spatiale et temporelle de
I’écoulement porteur peut étre importante.

Le présent rapport a fait apparaitre une multitude croissante des familles de modéles dédiés a la
dispersion atmosphérique de rejets accidentels et la complexité a cibler des données fiables
d’évaluation représentatives de scénarios accidentels. Pour surmonter ces difficultés, le projet
SAPHEDRAZ3 propose un protocole d’évaluation normalisé pour les modéle traditionnels et les modéles

récents.

23 https://projects.safera.eu/project/14
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8 Conclusion et domaine d’application des modéles

Dans I'environnement industriel les dispersions de produits toxiques ou inflammables peuvent survenir
suite a des émissions a I'atmosphére, non désirées, telles la fuite d'une cuve, la rupture de canalisation
ou un dégagement de fumées d’incendie. La connaissance des mécanismes de dispersion
atmosphérique issus de situations accidentelles sont nécessaires dans le cadre de support technique
en situation d’'urgence, dans le cadre de la réalisation d’'une étude des dangers ou de I'analyse d’'un
accident.

Ce document présente les phénoménes physiques de la dispersion atmosphérique de gaz toxique ou
inflammable ainsi que les familles de modéles visant a les représenter et en estimer les effets.

Les principaux facteurs influencant la dispersion atmosphérique sont :

¢ les conditions de rejet, qui dépendent fortement de I'état initial du produit (gaz sous pression ou
non, gaz liquéfié, ...). Elles permettent de caractériser le terme source, qui est un parametre
fondamental (cf. document « Q-19 » ), mais aussi le comportement du nuage accidentel dans
le champ plus lointain ;

e l'environnement dans lequel se disperse le nuage : 'occupation du sol, les obstacles (batiments
industriels, lotissements...), le relief naturel ;

e Et les conditions météorologiques et I'écoulement atmosphérique prés du sol influencé
prioritairement par le vent et I'état de stabilité de I'atmosphére (forte stabilité, instabilité, ...).

La dispersion atmosphérique est une résultante de la combinaison de ces facteurs et phénomenes
physigues qui sont fortement interreliés. Une large gamme de famille des modeéles numériques de
dispersion atmosphérique adaptés aux rejets accidentels existe et une synthése descriptive théorique
a été présentée dans ce rapport. Tous les modéles ne comportent pas le méme champ d’application.
Alors que les modeles plus simples (type intégraux ou gaussiens) utilisent un systéme d’équations
simplifiés ce qui conduit a une résolution rapide et a des temps de calculs beaucoup plus courts ; leur
application sera limitée a des environnements non encombrés. Par ailleurs, ces derniers comportent
des parametres de diffusion turbulente plus directement calés sur des essais expérimentaux en champ
libre.

Les formulations théoriques des familles de modeéles (CFD eulérien, LPDM) permettant de prendre en
compte la présence d’obstacles ou de topographie au moyen d’'un maillage spatial et de simuler les
écoulements inhérents & ces environnements complexes ont été présentées.

Les guides de bonnes pratiques relatifs & chacun des familles modéles s’ils existent sont référencés.

Une analyse critique de I'évaluation des modéles et une revue des protocoles d’évaluations dans le
cadre de scénarios accidentels a été réalisée.

Une synthése des domaines d’applications pour chacune des familles de modéles est présentée dans
le tableau qui suit.
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Familles de modéles

Gaussien | Intégral | Computational Fluid Dynamics | Lagrangian Particles Dispersion
Contexte d’utilisation
Urgence
Etude réglementaire [x]
Etude de cas (accidents [x]
Nature de la substance /réactivité chimique
Reacnﬁ:ﬁ%ﬁ'y;ﬁ;:ﬁfg Vair/ si module chimique (cf. 4.3.1)
Polymérisation si module chimique spécifique (cf. 4.3.1)
Type de rejet
Dispersion au-dessus d’une
flague — faible vitesse
Jet gazeux sous pression (si module)
Rejet a forte quantité de [x] (si module)
Libération d’gn nu?ge,é (si module)
masse volumique élevée
Gaz léger [x] (si module)
Rejet bi-phasique [x]
Environnement du rejet
Non encombré
Obstacles
Topographie
Définition des entrées pour les conditions météorologiques
Définition des conditions
météorologiques simplifiées
(définition classes de Pasquill)
Champ météorologique 4D [x] [x]

familles de modéles selon le type de rejet, I'environnement du rejet atmosphérique et la définition des conditions météorologiques
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10 Annexes

Liste des annexes :

- Annexe 1 : Définition des échelles atmosphériques

- Annexe 2 : Formulation des modéles gaussiens et description des écarts types

- Annexe 3 : Principales campagnes expérimentales utilisées dans les évaluations des modéles
de dispersion atmosphérique de gaz toxiques
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Annexe 1:

Définition des échelles atmosphériques
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Figure 23 : (issu de I'Office of the Federal Coordinator for Meteorology) définition des échelles
météorologiques et des différents processus atmosphériques avec les temps caractéristiques et les
échelles horizontales (adapté de Orlanski, ., 1975: A rational subdivision of scales for atmospheric
processes. Bull. Amer. Meteor. Soc., 56, 527-530. ) (C.A.T. "Clear Air Turbulence", I.G.W. :"Inertial
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Annexe 2 :

Formulation des modeéles gaussiens et description des écarts types
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1 Formulation des écarts-types

1.1 Rejet instantané

Dans le cas du rejet ponctuel et instantané d’'une masse de gaz M, la concentration C du gaz dans
I'atmospheére en un point (x,y,z) est de la forme :

M X — X, —Ut)? —v,)? 7-1,)* Z+12,)°
C(x,y,z,t) = 3 exp _( < > y2°) {exp[——( 2) +a exp _(2+42) g)
(27)20,0,0, 20, 20, 20, 20,

-C : concentration [kg/m?] ;
-M : masse de produit libéré [kq] ;

Xo
- Yo : coordonnées de la source de produit [m] ;

Zy

X
-y : coordonnées du point ou I'on calcule la concentration [m] ;

z
-u : vitesse moyenne du vent [m/s] ;
-t : temps depuis I'émission du gaz ;

GX
- Oy : écarts-types de la distribution gaussienne de la quantité M de gaz par rapport a sa localisation

c;Z

alinstantt[m] ;

- : coefficient de réflexion au sol??,

Rejet continu — Modéle « & bouffées»

Pour modéliser un rejet continu, il est possible de considérer I'émission d’'une succession de rejets
instantanés qui évolueront de fagon gaussienne.

Le rejet de débit en fonction du temps Q(t) peut se décomposer en n rejets instantanés de masse M
tels que :

t,+t;
M; = Q(Lj (t —tia)
2
Le i#me rejet instantané, indicé i, est émis a l'instant ti et a une masse M. La concentration C du gaz dans
I'atmosphere en un point (x,y,z) est alors de la forme :

24 Un terme de réflexion au sol peut étre pris en compte pour modéliser la capacité de réflexion ou
d’absorption du produit sur le sol, 'eau ou les végétaux. De fagon évidente, ce phénoméne est plus ou
moins accentué suivant la nature du produit et I'environnement. « =0 : absorption totale et «=1:
réflexion totale pour un sol non poreux avec un produit ne pouvant réagir avec ce sol ou la végétation
(un gaz comme l'air sur du béton).
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i=n . RV 2 _v.)2 5 \2 2
Cxy,zt)=% 3 M exp| — bxo v -u)l y2°) J{exp[— (z-20)" 220) ] +a exp[— (2+20)° 220) H
2

2
I=l(275) 04;Gy,07; 2Gxi 2G)’i 202i Gz
- Mi : Masse du €™ rejet instantané [kg] ;
-u : vitesse moyenne du vent [m/s] ;
-n : nombre de rejets instantanés considérés ;
- ti : instant de fin d’émission du i¥merejet [s] ;
- tia : instant de fin d’émission du (i-1)¢™e rejet et début d’émission du iéme rejet [s] ;
Gy,
- o . écarts-types de la distribution gaussienne du i rejet instantané de masse M par rapport a

sa localisation a l'instant t [m] ;

- : coefficient de réflexion au sol.

1.2 Rejet continu — Modele « panache »

Si le rejet est continu (voir le chapitre 4.3.2) et si la vitesse de vent est suffisamment importante pour
que le phénomene de diffusion dans la direction du vent soit négligeable devant le phénoméne de
convection, la concentration C du gaz dans I'atmosphére en un point (x,y,z) peut s’écrire :

2 2 2
C(x,y,2) = %exp _(Y;_yzo) [exp(_ @] vy exp[_ (Z+2) H

Gy0, oy 20, 262

Calcul des écarts types

L'utilisation des modéles gaussiens impose donc la détermination des écarts-types([45],
[46],[56],[57],[60]).

A partir de campagnes de mesures sur des rejets de produits, des formules ont été établies, donnant la
valeur des écarts-types en fonction :

e de la distance d’éloignement de la source de rejet (Pasquill, Turner, Briggs) ;
e ou encore du temps de transfert (Doury).

Les écarts types ont été calés pour des distances de dispersion de l'ordre de la dizaine de kilométres
au maximum.

Les écarts types de la loi gaussienne dépendent :

e de ladistance a la source ou de la durée de transfert ;
e des caractéristiques de la structure de I'atmosphére ;
e etde larugosité du site.
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Corrélation de Pasquill-Turner

Les écart-types de Pasquill ont été déterminés pour les modéles « panache » a partir des mesures de
« Prairies Grass » menées en Grande Bretagne, en 1960. Ces mesures ont été faites sur un terrain
plat, bien dégagé, peu rugueux (de I'ordre de 3 cm).

En fonction des classes de stabilité atmosphérique de Pasquill (voir le chapitre 4 du corps de texte), les
valeurs des écarts-types ont été formulées en fonction a la distance de la source (valable pour des
distances supérieures a 100 m et inférieures a 10 km).

Les valeurs des écarts types o, et O, proposees par Pasquill correspondent a des durees

d’échantillonnage de 10 minutes, et une hauteur de source qui n’excéde pas les premiéres centaines
de metres.

La relation pour calculer les écarts type est de la forme :
oc=a-x"+¢

Les valeurs de a, b et c ([61]) Erreur ! Source du renvoi introuvable.sont reportées dans les tableaux s
uivants pour respectivement oy et oz (X, oy et 6z sont exprimés en km).

Stabilité atmosphérique

(Pasquill) a b c
A 0,215 0,858
B 0,155 0,889
C 0,105 0,903
D 0,068 0,908 0
E 0,05 0,914
F 0,034 0,908

Tableau 5 : Coefficients relatifs a oy

Stabilité atmosphérique a b c
(Pasquill)
A 0,467 1,89 0,01
B 0,103 1,11 0
C 0,066 0,915 0
D 0,0315 0,822 0
Esix<1km 0,0232 0,745 0
E six>1km 0,148 0,15 -0,126
Fsix<1lkm 0,0144 0,727 0
Fsix>1km 0,0312 0,306 -0,017

Tableau 6 :: Coefficients relatifs a o
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La Figure 24 illustre I'évolution des écarts types de dispersion de Pasquill-Gifford-Turner (PGT)en

fonction de la distance.
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Figure 24 : Coefficient de dispersion horizontale et verticale en fonction de la distance (d’aprés [57])

Corrélation de Davidson

Pasquill est par ailleurs associé a d’autres auteurs (Turner, Gifford...) qui ont établi des formules plus
ou moins proches. L’'une de ces formulations est celle de Davidson [27].

La relation de Davidson pour estimer les écarts types est de la forme :

oc=a- X(b+c.|og(x))

Les valeurs de a, b et ¢ sont reportées dans les tableaux suivants pour respectivement oy et oz (x est
exprimé en km et oy, 6z €en m).

Stabilité atmosphérique
(Pasquill) a b c
A 209,6 0,8804 -0,006902
B 1547 0,8932 -0,006271
C 103,3 0,9112 -0,004845
D 68,28 0,9112 -0,004845
E 51,05 0,9112 -0,004845
F 33,96 0,9112 -0,004845

Tableau 7 : Coefficients relatifs & oy
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Stabilité atmosphérique (Pasquill) a b c

A 417,9 2,058 0,2499
Pour plus de précisions avec la classe A
si 0,10 < x < 0,45 km 310,4 1,773 0,1879
Pour plus de précisions avec la classe A
si 0,45 <x<3,1km 453,9 2,117 0
B 109,8 1,064 0,01163
C 61,14 0,9147 0
D 30,38 0,7309 -0,032
E 21,14 0,6802 -0,04522
F 13,72 0,6584 -0,05367

Tableau 8 : Coefficients relatifs a o

Corrélation de Briggs
Une autre corrélation des écarts types basée sur les essais de Pasquill est celle de Briggs.
La relation pour estimer les écarts types est de la forme :

c=a- X(b+c.|og(x))

Les valeurs de a, b et ¢ sont reportées dans les tableaux suivants pour respectivement oy et 6z (X, oy, et
oz sont exprimés en m).

Stabilite atmosphérique oy (m) oz (m)
(Pasquill)

A 0.22x(1+0.0001x) ¥ ? 0.20x
5 0.16x(1+ 0.0001x) ¥ 2 0.12x
. 0.11x(1+0.0001x) ¥ 2 0.08x(1+0.0002x) ™" ?
5 0.08x(1+0.0001x) ™ ° 0.06x(1+0.0015x) ¥ ?
- 0.06x(1+0.0001x) ¥ ? 0.03x(1+0.0003x)™
. 0.04x(1+0.0001x) ¥ ? 0.016x(1+ 0.0003x) ™

Tableau 9 : Coefficients relatifs & oy et o, suivant la formulation de Briggs (1973) en "Open-Country
Conditions"

Corrélation de Doury

Les écart-types de Doury ont été déterminés a partir d'un grand nombre de données expérimentales
recueillies par Sandia Corporation, en 1966. En fonction des classes de stabilité atmosphérique de
Doury, les valeurs des écarts-types sont fonction du temps de transfert et de la stabilité atmosphérique.
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La relation pour calculer les écarts type est de la forme :

o, = (A"

G, = (Azt)KZ

Les valeurs de An, Az, Kh et Kz sont reportées dans les tableaux suivants pour respectivement oy et o,
(t est exprimé en s et oy, 6z en m).

Diffusion normale (DN)

Temps de transfert An Az Kh Kz
[s] [m¥%/s] k= Kh ou Kz

0<t<240 0,405 0,42 0,859 0,814
240 <t<3280 0,135 1,00 1,130 0,685
3280 <t<97 000 0,135 20,0 1,130 0,500
97 000 <t <508 000 0,463 20,0 1,000 0,500
508 000 <t < 1 300 000 6,50 20,0 0,824 0,500
t>1 300 000 210° 20,0 0,500 0,500

Tableau 10 : Coefficients relatifs aux écarts-types

Diffusion faible (DF)

Temps de transfert An Az Kh Kz
[s] [MY/s] k= Kh ou Kz
0<t<240 0,405 0,20 0,859 0,500
240 <t < 97 000 0,135 0,20 1,130 0,500
97 000 <t <508 000 0,463 0,20 1,000 0,500
508 000 <t <1 300 000 6,50 0,20 0,824 0,500
t>1 300 000 2105 0,20 0,500 0,500

Tableau 11 : Coefficients relatifs aux écarts-types

1.3 Source ponctuelle

Le modele gaussien considére une source d’émission ponctuelle. Dans le cas contraire, il est toutefois
possible de se ramener a un ensemble de sources ponctuelles.

Une source est ponctuelle si ses dimensions sont petites devant celles du nuage de gaz aux premiers
instants de I'observation considérée. Dans le cas d’une source non ponctuelle, il est possible d’admettre
que tout se passe comme si cette source était le résultat de la dispersion d’une source ponctuelle placée
en amont de celle-ci.
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Ceci revient a ajouter aux écarts-types précédents un écart-type tel que [UIC, 1995] :

Gip =

q;

(20) 2

avec ai: la dimension de la source dans la direction i,

soit & retenir un écart-type :

avec Ojg : écart-type sans correction.

Cette relation assure 'égalité des quantités de matiére contenues dans le volume T &; et la bouffée

d’écarts-types O; en supposant une répartition gaussienne de la matiere.

1.4 Rugosité

Le modéle gaussien traduit la présence d’obstacles et de la végétation sous la forme d’'un parameétre
global de rugosité. Les écarts-types de Doury ont été calés sur des terrains de rugosités tres variées.
En revanche, les écarts-types de Pasquill ont été déterminés pour une rugosité de 3 cm.

Pour tenir compte d’une valeur de rugosité différente, il s’agit de corriger I'écart-type dans la direction
verticale G, (certains modeéles considérent aussi une modification des écarts-types dans la direction

horizontale).

Ainsi, Turner propose la correction établie par Smith, selon laquelle [63] :

o, =a x® avec x [km]

Coefficient a Coefficient s
Classe de Rugosité
stabilite l1cm 10 cm Im lcm 10 cm Im
A 0,102 0,140 0,190 0,94 0,90 0,83
B 0,062 0,080 0,110 0,89 0,85 0,77
C 0,043 0,056 0,077 0,85 0,80 0,72
D 0,029 0,038 0,050 0,81 0,76 0,68
E 0,017 0,023 0,031 0,78 0,73 0,65
F 0,009 0,012 0,017 0,72 0,67 0,58

Le TNO propose la correction suivante [34] :

Avec :

e p=053 x 022 (xenm);

Tableau 12 : Facteur correctif relatif a la rugosité
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e Z, :larugosité corrigée ;
* o, :lécart-type pour la rugosit¢ zq ;

* o,¢ I'écart-type pour la rugosité z; .
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2 Ecarts-types et « averaging time »

Les formules des écarts-types ont été établies sur la base de résultats expérimentaux représentatifs
d’une situation moyenne dans le temps s’étendant de quelques minutes a une heure. Les valeurs des
écarts-types reflétent donc la dispersion pour un milieu de nature équivalente au site expérimental.
Certaines corrections peuvent toutefois étre apportées, celles-ci sont décrites ci-apres.

Le temps d’observation implicite d'un modéle est celui qui a permis la détermination des valeurs des
écart-types. Par exemple, les corrélations des écarts-types supposent des durées d’échantillonnage de
10 minutes pour Pasquill et de 3 minutes pour Sutton.

Pour des temps d’observation plus longs, la variabilité du vent en vitesse et direction entraine une
dispersion supplémentaire qui fait que le modéle sur-estime (cf. Figure 25) la concentration intégrée
sous le vent et sous-estime la largeur du panache. La distribution spatiale de la concentration est assez
étroite dans le cas d'un panache "instantané" alors que la distribution est plus large et devient
gaussienne pour des durées d’échantillonnage plus importantes.

s

Durée d’échantillonnage : 1 h

Durée d'échantillonnage : 10 min

e Limite du rejet instantané

e - Direction moyenne du vent
P

x T ———

Figure 25: Représentation des limites d'un panache en fonction du temps d’intégration d'apres
Seinfeld [62]

Historiguement, Turner [63] a été parmi les premiers a quantifier I'effet de la durée d’échantillonnage
sur la concentration par le rapport suivant :

% K
Equation 9
avec :
e Caminconcentration sous le vent pour une durée d’échantillonnage de 3 min ;
e C: concentration mesurée sous le vent pour une durée d’échantillonnage t ;
e Kk :facteur correctif.
Durée Facteur
d’observation t correctif k
3 min 1
15 min 0,82
1lh 0,61
3h 0,51
24 h 0,36
Tableau 13 : Facteur correctif relatif au temps d’observation selon Turner [63]
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Turner suggére que la variation de la concentration en fonction de la durée d’échantillonnage de la
mesure, appelée également averaging time, exprimée par les résultats donnés dans le Tableau 13,
peut étre approchée par la fonction puissance donnée ci-dessous :

t p
oo-t]

Equation 10

e C; estla concentration retenue pour les petites échelles de temps tr, qui désigne le temps de

référence d'échantillonnage ou averaging time qui a permis la mesure expérimentale, soit 3 min
pour Turner, ou 10 min pour Pasquill ;

e Cp estla concentration pour un averaging time t.

La valeur de p varie selon les auteurs, il est généralement accepté une valeur de I'ordre de 0,2 ([1],[38]).

Dans la formulation gaussienne, la concentration moyenne sur I'axe est inversement proportionnelle a
oy et oz or I'écart-type oy est beaucoup plus sensible que oz au choix de I'averaging time. En effet, sur
le plan vertical une taille maximale des tourbillons, en I'absence d’obstacle, permet de définir un temps
moyen a partir duquel on n’observe plus de changement dans la distribution moyennée.

En revanche, dans le plan horizontal des fluctuations latérales du vent peuvent entrainer un balayage
ou un serpentement ("meandering”) important du panache. Cet effet est particulierement sensible par
vent léger dans le cas d’'une atmosphére stable : on observe alors des fluctuations latérales de grande
période due aux grandes échelles de turbulence. Bien que l'averaging time d0 au meandering des
grandes échelles de turbulence soit difficile a estimer, les expérimentateurs supposent que l'effet des
grandes échelles de turbulence ait été appréhendé durant la période d'échantillonnage.

Suivant la relation de Turner (Equation 11), Gifford [55] a proposé et utilisé une approche pour modéliser
I'évolution des écarts types latéraux des gaussiens oy, en fonction de l'averaging time. Cela donne :

p
tav,1
oyiltay,) = oy2(tay,2)| ——
tav,2

Equation 11

e oyltayy) estl'écart type pour un averaging time tav,1.

o oyt est I'écart type latéral ou également appelé dimension du panache instantané, retenu
pour l'averaging time tav,2.

Doury [56] Erreur ! Source du renvoi introuvable.a proposé également une correction assez s
emblable qui s’exprime de la fagon suivante [UIC, 1995] :

GyT Cmax To T aexp(—%4)
Craxt L To

o yTo C max T

Equation 12
avec
e T :ladurée d'observation effective ;
e To: la durée d’échantillonnage de référence (environ 0,1h) ;
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e t:ladurée de transfert du polluant [h] ;

e O :exposant sans dimension ;

e Cmax: concentration sous le vent.

Durée Exposant sans
d’observation [h] dimension o
0ao0,1 0
0,lal 0,50
la4d 0,40
4a24 0,25
243 © 0

Tableau 14 : Facteur correctif relatif au temps d’observation [57]

Les relations exprimées par I'Equation 11 et I'Equation 12 sont utilisées pour interpoler ou extrapoler
dans le temps l'information acquise sur la dimension d'un panache ou d'un nuage et sur la concentration
moyenne sur l'axe de I'écoulement. La concentration modélisée par un modéle gaussien doit étre
représentative d’'une situation moyenne ou une « moyenne d’ensemble », qui correspond a la moyenne
issue de différentes mesures réalisées sous des conditions externes similaires. Ce type de relation est
parfois utilisé a tort pour estimer la décroissance des pics de concentrations alors que ces relations
devraient étre interprétées, de maniére plus rigoureuse [58] comme la probabilité plus forte d’observer
des forts écarts a la moyenne lorsque la durée d'échantillonnage diminue.

Wilson [59] rappelle les limitations liées a ces relations, largement basées sur des mesures des
statistiques de vitesses turbulentes plutot que sur des observations des élargissements de nuage, du
fait notamment qu'elles ne tiennent pas compte de la dimension de la source et du temps de transfert
(excepté pour I'Equation 12) qui sont deux parametres importants.

En effet, un panache issu d'une source de grande dimension sera moins affecté par le meandering
qu'un panache issu d'un méme taux d'émission mais issu d'une source de petite dimension. Dans le
cas d'un temps de transfert d'un nuage de I'ordre de la minute entre la source et le récepteur, une durée
d'échantillonnage de 10 minutes va significativement augmenter la perception de la largeur du panache.
A contrario, si le temps de transfert du nuage est de 100 min depuis la source jusqu'au récepteur, un
temps additionnel sur la durée d'échantillonnage de 10 min aura peu d'effet sur le diagnostic de la
largeur du panache. Bien que les limitations liées aux relations précédentes aient été reconnues depuis
plusieurs dizaines d'années [59], il n'y a pas de modéles simples, de type formule analytique, permettant
de prendre en compte I'ensemble de ces paramétres. Du fait de sa complexité, le modéle proposé par
Wilson pour tenir compte de ces paramétres (taille de la source, temps de transfert) n'est pas adopté
dans des outils opérationnels.
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3 Convertir des informations météorologiques en classe de
Pasquill

A titre d’information, rappelons qu’il existe une multitude de méthode pour convertir des informations
météorologiques en classe de Pasquill, ci-dessous une liste non exhaustive de ces méthodes :

e au moyen du graphe proposé par [34] (cf. chapitre 4.3.2 du Yellow Book, TNO) en fonction du
couple L, z0; le choix de la longueur de rugosité est complexe et des confusions sont faites par
ailleurs entre celle-ci et des parameétres de rugosité internes aux modeles de dispersions
atmosphériques ;

e méthode dite "rayonnement - vent - nébulosité" qui utilise le rayonnement net le jour et la
nébulosité la nuit ;

¢ méthode dite "gradient de température” qui nécessite la connaissance de la température a deux
niveaux de hauteur différents afin de pouvoir calculer le gradient de température ;

e méthode dite "Ecart type de direction" qui repose sur la connaissance de |'écart type de la
fluctuation de la direction du vent ;

e méthode dite "Gradient de température - Humidité" basée sur le gradient vertical de température
et le taux d'humidité.
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Annexe 3:

Principales campagnes expérimentales utilisées dans les évaluations
des modeéles de dispersion atmosphérique de gaz toxiques/inflammables
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Campagnes Burro Coyote Desert Goldfish Handford Maplin Sands Prairie Thorney Island | Thorney Island MUST Jack Rabbit
expérimentales Tortoise Grass (instantané) (continu)

Substance LNG LNG Ammoniac Fluorure Kripton 85 LNG et LPG SO2 Fréon et azote | Fréon et azote CsHe Cl2

d'hydrogene
Type de rejet Liquide a Liquide a diphasiques Rejets Gazeux Liquide a Jet Gazeux Gazeux Gazeux gazeux,
ébullition ébullition diphasiques ébullition gazeux diphasiques
Nombre d'essais 8 3 4 3 5 4et8 44 9 2 63 9
Quantités en kg 10700 a 6500 a 10000 a 3500 a 3800 11a24 LNG : 2000 a 23 363 3150 a 8700 4800 175-225 5000 a 20
17300 12700 36800 Curies 6600 [/min 000
LPG : 1000 a
3800
Duréeens 792190 65 a 98 126 3 381 125a 360 598 a 1191 60 a 360 600 Instantané 460 Instantané 36a291
et continu
Type de surface Rejet sur Rejet sur Sable Lit de lac Désert avec | Rejets avec des Herbe Herbe Herbe Désert Désert
des petites | des petites humide désséché des buissons | étendues d'eau
étendues étendues peu profondes
d'eau d'eau
stabilité C-E C-D D-E D C-E D A-F D-F E-F Tres stable C-D-E-F
atmosphériques a neutre
(Classes de Pasquill)
Distance max. 140 - 800 300 - 400 80025 3000 800 400 - 650 800 500 - 580 472 11 000

d'observation

Tableau 15 : liste (non exhaustive) de campagnes expérimentales

25Des concentrations ont été mesurées au-dela de 800 m, mais elles ont été peu instrumentées en arcs de mesures.
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