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Résumé

Les incendies de grande ampleur survenus en milieu urbain, tels que ceux de l'usine Lubrizol
ou de la cathédrale Notre-Dame de Paris en 2019 en France, mettent en évidence la nécessité
de développer des moyens d’évaluation des risques engendrés par les panaches de fumées
pour la population et I'environnement. L'un des enjeux est de fournir rapidement aux autorités
des informations sur les zones impactées par le panache et les niveaux de concentration de
polluants auxquels les personnes ont pu étre exposées.

La modélisation de la dispersion atmosphérique est une méthode utilisée pour évaluer la
propagation des concentrations de polluants dans I'atmosphére. En particulier, la simulation
de la dispersion des substances toxiques issues d'un rejet ponctuel peut permettre d’orienter
des stratégies de prélevements. Pour les incendies, les caractéristiques de la source polluante
peuvent étre déterminées au moyen de corrélations qui dépendent des propriétés thermoci-
nétiques du feu. Cependant, en cas de rejet accidentel, les émissions sont a priori inconnues
et les simulations visant a analyser le comportement du panache de fumées sont alors réa-
lisées avec des hypotheses et des incertitudes importantes. Si I'on dispose de mesures de
concentrations dans I'atmospheére, il devient intéressant de mettre en ceuvre une approche
de modélisation inverse basée sur l'utilisation conjointe de ces mesures et d’'un modele de
dispersion. Deux méthodes basées sur le cadre de la modélisation inverse bayésienne sont
développées pour retrouver le terme source d‘un incendie de grande ampleur par I'assimila-
tion de mesures de concentration de polluants in-situ. Une méthode semi-bayésienne et une
méthode bayésienne de type Monte Carlo par chaine de Markov sont considérées pour la ca-
ractérisation du rejet. La source a retrouver est décrite par un taux d'émission variable dans le
temps et une hauteur d’émission. Cette derniére, liée au phénoméne d’élévation du panache,
est un parameétre important pour évaluer I'impact de la pollution a proximité de l'incendie.
Deux stratégies de paramétrisation des hauteurs d’émission sont développées. La premiére
consiste a retrouver les taux de rejet pour toutes les hauteurs d’émission prédéfinies depuis
la modélisation directe. La seconde est une proposition d’inversion qui consiste a inverser la
hauteur d’émission pour obtenir une intensité de rejet associée. En outre, plusieurs ajuste-
ments des méthodes inverses sont proposées pour les rendre plus robustes, notamment avec
la caractérisation des niveaux de pollution ambiants.

Ces méthodes inverses sont appliquées dans le cadre d’une expérience de simulation d'un
systeme d’observation ("OSSE"”) correspondant a l'incendie de la cathédrale Notre-Dame en
2019 et d'une étude de cas réel correspondant a lI'incendie d'un grand entrep6t a Aubervilliers,
prés de Paris, en 2021.




Abstract

Past large-scale fires in urban areas, such as the Lubrizol warehouse fire or the Notre-Dame
de Paris cathedral fire in France in 2019, have highlighted the need to develop means of as-
sessing the risks posed by smoke plumes to the population and the environment. One of the
challenges is to quickly provide the authorities with information on the areas impacted by
the plume and the pollutant concentration levels to which people may have been exposed.

Atmospheric dispersion modelling is a method used to assess the spread of pollutant
concentrations in the atmosphere. By simulating the dispersion of toxic substances from ac-
cidental releases, it is possible to guide sampling strategies. For fires, the characterisatics of
the pollutant source can be determined using correlations depending on the thermokinetic
properties of the fire. However, in the event of an accidental release, the emissions are a
priori unknown, and simulations designed to analyse the behaviour of the smoke plume are
then carried out with significant assumptions and uncertainties. If atmospheric concentra-
tion measurements are available, it is worth using an inverse modelling approach based on
the joint use of these measurements and a dispersion model. Two methods based on the
Bayesian inverse modelling framework are developed to find the source term of a large-scale
fire, by assimilating in-situ pollutant concentration measurements. A semi-Bayesian method
and a Markov Chain Monte Carlo Bayesian method are considered for the characterisation
of the release. The source to be retreived is described by a time-varying emission rate and
an emission height. The latter, linked to the phenomenon of plume rise, is an important pa-
rameter for assessing the pollution impact in the vicinity of the fire. Two emission heights
parametrisation strategies are studied. The first consists of finding the distributions associa-
ted with the release rates for all the predefined emission heights from forward modelling. The
second is an inversion proposal, which involves inverting the emission height to obtain an as-
sociated release intensity. Moreover, several adjustments to inverse methods are proposed to
make them more robust, particularly with regard to the characterisation of ambient pollution
levels.

These inverse methods are being applied in an Observation System Simulation Experiment
(OSSE) corresponding to the Notre-Dame Cathedral fire in 2019 and a real case study corres-
ponding to a large warehouse fire in Aubervilliers, near Paris, in 2021.
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Introduction

Les incendies de la cathédrale de Notre-Dame de Paris et de |'usine Lubrizol a Rouen en
2019, ainsi que le précédent en 2013, oU une odeur de mercaptan a été détectée jusqu’a Pa-
ris, ont mis en évidence le besoin de mettre en place des outils opérationnels permettant
de prendre en compte I'impact sanitaire et environnemental lié a la toxicité des fumées. Pour
I'incendie de Notre-Dame, des études menées sur la composition des fumées ont révélé la pré-
sence de particules de plomb initialement présent dans la structure de la cathédrale (INERIS,
2019; Roux et al., 2023). Un rapport sanitaire publié par I’Agence Régionale de Santé (ARS,
2019) a alerté la population sur des risques de plombémie élevée suite a I'exposition au plomb
aprés l'incendie de la cathédrale (van Geen et al., 2020). La dispersion des fumées s’est effec-
tuée jusqu’a au moins 40 km de Paris, oU une station de surveillance d’AirParif a enregistré des
niveaux de concentration en plomb inhabituels au cours de la semaine du 15 au 22 avril 2019
(INERIS, 2019). Outre le cas de la cathédrale de Notre-Dame, les incendies de grande ampleur
de quelques heures a quelques jours sont susceptibles d’émettre des quantités importantes
de composés gazeux et particulaires dans I'atmosphére et peuvent provoquer une pollution
jusqu’a plusieurs dizaines de kilométres de distance.

Les acteurs en charge de la réponse de sécurité civile lors des ces événements soulignent
un manque de visibilité de I'ampleur d’un sinistre en situation opérationnelle (Benamrane,
2015), en particulier pour les urgences NRBC-E (Nucléaire, Radiologique, Biologique, Chimique,
Explosif), mais également pour les incendies comme ceux de |'usine Lubrizol en 2013 et 2019.
L'accent est mis sur la nécessité de développer des systémes d'aide a la décision ou Decision-
Support Systems (DSS) robustes pour les responsables chargés de répondre aux risques de pro-
pagation de substances toxiques (Benamrane and Boustras, 2015; Bonazountas et al., 2007;
French et al., 2017; Rouil et al., 2021). L'un des enjeux est de fournir rapidement aux autori-
tés des informations sur les zones impactées par le panache et les niveaux de concentration
de polluants auxquels les personnes ont pu étre exposées, a fortiori dans les zones urbaines
densément peuplées. Une appréhension de la spatialité et de la dynamique de |I'événement
permet I'estimation des périmétres ou zones impactées et ainsi une mise en application d'ac-
tions de protection tels que la mise a I'abri ou I'évacuation.

Aujourd’hui, des services d'urgence disposent d’équipes spécialisées en Risques Chimiques
(RCH) qui peuvent étre mobilisés pour répondre a ce type d'événement. Ces équipes sont
chargées d'identifier I'incident ou l'accident chimique et déliminer le risque ou d’en limiter
les effets. Dans la région ile-de-France, le Laboratoire Central de la Préfecture de Police (LCPP)
apporte un support a la Brigade des Sapeurs Pompiers de Paris (BSPP) en effectuant des me-
sures de concentration et de dépdts dans des établissements sensibles tels que des écoles et
des hdpitaux. En 2021 et 2022, prés de 20 interventions LCPP ont été recensées (cf. figure 1)
pour l'estimation de la pollution d‘incendies.
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Figure 1 - Bilan annuel du support LCPP dans le cadre d'une stratégie de prélévement pour
l'estimation de la pollution d’incendies dans la région Tle-de-France.

L'estimation des zones impactées par un panache de fumée et |'évaluation des consé-
quences sanitaires et environnementales des retombées de substances polluantes sont com-
plexes. La modélisation de la dispersion atmosphérique de toxiques peut permettre d’orien-
ter une stratégie de prélévement et d’estimer les zones impactées par les fumées d’incendie.
La simulation numérique de I'’écoulement atmosphérique et de la dispersion de polluants
en milieu urbain peut étre réalisée a I'aide d'une large gamme d’outils de modélisation. La
méthode proposée dans ce travail, destinée a étre utilisée dans un cadre opérationnel (par
exemple dans Gariazzo et al., 2014; Soulhac et al., 2016; Trini Castelli et al., 2018), s’appuie
sur un outil de modélisation appartenant a la catégorie des approches de modélisation sim-
plifiée.

La modélisation de la dispersion atmosphérique nécessite une connaissance a priori de
la source polluante dans l'objectif d'évaluer les niveaux de concentrations dans un domaine
d’'intérét. Cette source peut étre estimée a partir de la nature et de la quantité des stocks
dans les batiments dans la mesure oU ces données sont disponibles. La directive “Seveso”
(Laurent et al., 2021; Swuste and Reniers, 2017) impose aux Etats membres de |'Union Euro-
péenne l'identification des sites industriels présentant des risques d’accidents majeurs, de
les classer sous le nom de “sites Seveso” et d'y maintenir un niveau élevé de prévention. Plus
récemment, suite a l'incendie de 'usine Lubrizol a Rouen en 2019, de nouvelles recomman-
dations sont parues (Legifrance, 2020a,b). En particulier, 'objectif est de rendre obligatoire la
tenue des inventaires des produits stockés par les exploitants sur leur site afin qu’ils puissent
étre transmis sans délai aux pouvoirs publics en cas d’incident ou d’accident. Cependant, de
nombreux incendies de grande ampleur surviennent dans des entrep6ts non classés. De plus,
la source polluante a modéliser est par définition mal caractérisée : le scénario d'incendie
dépend fortement des conditions de combustion et de données souvent non disponibles, en
particulier le taux de production d’un polluant dans les fumées d’incendies est mal connu.

La stratégie que vise a mettre en ceuvre le LCPP est, a terme, de pouvoir déployer pendant
un incendie un nombre limité de dispositifs de mesure de polluants, traceurs des fumées de
combustion, sur des points cibles permettant, par modélisation inverse, de remonter a une
caractérisation de la source. Cette stratégie est illustrée dans la figure 2, oU I'application d’un
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Figure 2 — Ressources du LCPP pour évaluer les risques des fumées d’incendies de grande
ampleur pour la santé et I'environnement

modele de dispersion atmosphérique associé a une approche par assimilation de données
permet d'obtenir une estimation plus fine des niveaux de concentration sur des points d'in-
téréts.

Un certain nombre de travaux de recherche ont été réalisés dans le champ des mathé-
matiques appliquées pour coupler les résultats de simulations numériques avec des mesures
de terrain. Des approches d’assimilation de données ont été développées et validées dans
le contexte de la pollution chronique en milieu urbain afin d’améliorer les résultats de simu-
lations en utilisant des mesures de concentration en quelques points d‘observation (p. ex.
Soulhac et al., 2016; Tilloy et al., 2013). Les mesures de terrain peuvent également étre utili-
sées pour déterminer par modélisation inverse les caractéristiques d'une source de polluant
(localisation, débit d’émission), notamment dans un contexte accidentel NRBC ou terroriste
(Barlow and Coceal, 2009; Belcher et al., 2014; Britter and Hanna, 2003).

L'objectif de cette thése est d'explorer comment les méthodes de modélisation inverse
peuvent étre mises en ceuvre et développées pour caractériser les rejets de fumée des in-
cendies de grande ampleur en milieu urbain. Ces travaux sont basés sur le développement
et la validation d'un systéme de modélisation inverse par assimilation de données applicable
de maniére opérationnelle. Un tel systéme vise a caractériser la source de fumée a partir de
mesures sur le terrain et a simuler la dispersion du panache dans I'atmosphére. En situation
de rejet accidentel, I'émission est a priori inconnue et les simulations pour analyser le com-
portement du panache de fumée sont alors réalisées avec des hypothéses et des incertitudes
importantes. Lorsque nous disposons de données sur les concentrations de substances issues
des fumées, il devient intéressant d’utiliser une méthode de modélisation inverse qui com-
bine ces mesures avec un modeéle de dispersion pour déterminer le rejet polluant (débit émis,
dynamique temporelle). Cette approche a été peu appliquée a la dispersion d‘un panache
de fumée en situation de rejet flottant, pour lequel la hauteur d’émission est une donnée
importante a caractériser.

L'outil de modélisation considéré pour la réalisation de ces travaux est un modele lagran-
gien. De part sa structure de représentation multi-échelle, il doit permettre de combiner na-



turellement I'assimilation d’observations a proximité de l'incendie et plus lointaines pour des
contraintes de temps relativement faibles. Le type de modéle lagrangien utilisé dans ces tra-
vaux permet de modéliser uniquement la trajectoire des polluants sur un domaine méso-
échelle, limitant le temps de calcul et la diffusion numérique, et est ainsi donc souvent utilisé
dans un cadre opérationnel (Armand et al., 2021).

Un état de l'art est dans un premier temps mené dans le chapitre 1 sur l'estimation du
terme source a partir de I'évolution de la puissance de I'incendie et de la cinétique de déve-
loppement du feu afin de déterminer les caractéristiques thermocinétiques d'un rejet d’in-
cendie. L'objectif est d’identifier les paramétres de la source polluante les plus pertinents a
prendre en compte dans le cadre de la modélisation inverse. De plus, une étude des corréla-
tions incendie-fumées permet, lorsque des informations sur la composition des fumées sont
disponibles, la production d’un terme d’ébauche et peut étre mis a profit dans I'application
de la méthodologie d’inversion.

Une étude bibliographique est menée dans le chapitre 2 sur les principes généraux de la
phénoménologie de I'’écoulement atmosphérique et de I'approche de modélisation lagran-
gienne utilisée dans ces travaux. L'objectif de cet état de I'art est d’identifier tous les para-
meétres nécessaires a la modélisation de I'’écoulement et de la dispersion.

Enfin, un état de I'art est réalisé dans le chapitre 3 sur les divers aspects méthodologiques
de l'inversion (e.g. positivité du terme source, (Dumont Le Brazidec et al., 2021; Winiarek
et al., 2014)). Une méthode semi-bayésienne et une méthode bayésienne de type Monte Carlo
par chaine de Markov (MCMC) y sont décrites et implémentées pour la caractérisation de la
source. Du point de vue de la méthodologie de modélisation inverse, un des enjeux est de dé-
velopper une approche compatible avec les moyens de mesures sur le terrain et la stratégie
de prélévement a mettre en ceuvre.

L'outil de modélisation est testé et validé par comparaison avec des données synthétiques
dans le chapitre 3, et testé avec des données de terrain obtenues suite a un incendie réel en
collaboration avec les services de secours et le réseau de surveillance de la qualité de l'air
de la région Tle-de-France dans le chapitre 4. Ces travaux sont menés en gardant a l'esprit le
contexte et les contraintes opérationnelles inhérentes a la gestion d'un événement de grande
ampleur, notamment en limitant le temps de simulation du systéme inverse. De plus, certaines
informations, telles que la pollution déja présente avant l'incendie, peuvent étre difficiles a
estimer, a fortiori en situation opérationnelle. Des ajustements de la méthodologie inverse
sont par conséquent développés dans le chapitre 4 pour retrouver ce type d'information
destinés a améliorer la robustesse des résultats.



Chapitre 1

Caractérisation d'un terme source pour
I'incendie

La modélisation de I'écoulement et de la dispersion atmosphérique, décrite dans le cha-
pitre suivant, est utilisée pour estimer la pollution résultante des fumées d’incendies de grande
ampleur. Pour mettre en ceuvre la modélisation de la dispersion des fumées, il est nécessaire
de paramétrer les données d’entrée relatives aux rejets des polluants considérés. La carac-
térisation du rejet est déterminée par les caractéristiques thermocinétiques de I'incendie,
I'influence de la ventilation sur I'incendie, la composition en polluants des fumées (Steinhaus
etal., 2007) et I'influence de I'extinction par I'action des pompiers (Hua et al., 2002; Janardhan
et al., 2022).

Une des substances polluantes communément retrouvée dans les incendies est décrite
dans ces travaux pour constituer le polluant cible. Le débit de rejet associé aux polluants est
défini dans ce chapitre et une étude des corrélations entre le feu et les fumées d’incendie
(Heskestad G., 1983, 1984, 1986; National Fire Protection Association, Society of Fire Protec-
tion Engineers, 2016), utilisées en particulier dans les analyses de risques (Groupe de Travail
Dépébt de Liquides Inflammables, 2006 ; Institut National de I'Environnement Industriel et des
Risques, 2005; Robert and Casella, 1999; Vigne et al., 2018), est réalisée pour déterminer les
caractéristiques du rejet de fumée. Ces corrélations dépendent de la puissance dégagée par
I'incendie et permettent d’estimer la hauteur d’émission de la source, le débit des fumées,
ainsi que la température et la vitesse d'éjection. Outre la hauteur d’émission de la source,
il existe un phénomeéne appelé “élévation du panache” ou “surhauteur” du panache de fu-
meée (Briggs, 1982) qu'il est également possible de modéliser en fonction de la puissance de
I'incendie.

Ce chapitre présente le processus de détermination d'une paramétrisation descriptive
des émissions de fumée implémenté dans le cadre de la modélisation de la dispersion atmo-
sphérique. Pour ce faire, la caractérisation d'un incendie est définie dans la section 1.1, suivie
de la caractérisation du polluant cible et des fumées d’incendie sur la base du document
(National Fire Protection Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016) dans la sec-
tion 1.2. Le phénoméne de surhauteur est ensuite détaillé dans la section 1.3. Enfin, la section
1.4 présente la mise en ceuvre des corrélations dans le cadre de I'incendie de la cathédrale
de Notre-Dame de Paris en 2019. Cette application est basée sur des travaux effectués par
I'INERIS (2019) pour analyser le phénoméne d’élévation du panache.
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11 Caractérisation des incendies

Dans ces travaux, nous nous intéressons aux incendies de grande ampleur en milieu ur-
bain avec la présence d’un front de flamme quasi-stationnaire a contrario d’un front mobile
séparant la zone brilée de la végétation non brilée pour les feux de forét (Costes et al., 2021;
Xu et al., 2022; Yao et al., 2013). Outre le dimensionnement spatial, un incendie peut étre
décrit par trois phases temporelles : une phase de développement, une phase pleinement
développée et une phase de décroissance de |'incendie (Blagojevic and Pesic, 2011).

Dans cette section, nous caractérisons un incendie par l'intermédiaire de sa puissance
thermique. Cette derniere, corrélée a la hauteur de flamme, est utilisée pour la modélisation
des incendies et du rejet lié au panache de fumée.

111 Description par la puissance

Le dégagement total de chaleur d’'un incendie est la quantité totale d’énergie thermique
libérée par la combustion des matériaux en feu. Cette mesure, qui correspond a la puissance
d’un incendie ou heat release rate (HRR), inclut tous les flux d’énergie thermique résultant des
processus de combustion chimique et de la propagation des flammes (Candel et al., 2009;
Dowling and Mahmoudi, 2015). La puissance thermique est la caractéristique principale d'un
incendie (Babrauskas and Peacock, 1992). Plus la puissance est élevée, plus la combustion peut
s’intensifier et entrainer une production accrue de fumée et de produits de décomposition.

La puissance thermique totale d'un incendie notée (), peut étre déterminée a l'aide de la
relation (1.1) (Steinhaus et al., 2007).

Q.=m" x AC X Sy X1 ou Q.= HRRPUA X Si, X1 A1)

Cette puissance est exprimée en kW et dépend de la vitesse spécifique de combustion m”
exprimée en kg-m~2-s71, de la chaleur de combustion AC exprimée en kJ-kg~! ou de la puis-
sance par unité de surface HRRPUA = m” x AC, de la surface du combustible en feu
Stey €Xxprimée en m? et du rendement de la combustion 1) correspondant a une valeur sans
dimension comprise entre 0 et 1. Le rendement de combustion est en général estimé a 1.

Il existe deux modes physiques fondamentaux de transfert d’énergie : la conduction et la
radiation. Dans la conduction, I'énergie se diffuse lentement a travers un milieu, d’un point de
température élevée a un point de température plus basse, tandis que dans la radiation, I’éner-
gie est transmise a la vitesse de la lumiére par des ondes électromagnétiques (ou photons) et
un milieu de transmission n’est pas nécessaire (National Fire Protection Association, Society
of Fire Protection Engineers, 2016). Le transfert de chaleur entre un solide et un fluide en mou-
vement est appelé convection. D'un point de vue conceptuel, la convection n‘est donc pas un
mode fondamental de transfert de chaleur. Elle se produit plutdt par un effet combiné de la
conduction (et/ou du rayonnement) et du mouvement du milieu de transmission. Néanmoins,
la convection joue un réle trés important dans les incendies. Elle transporte I'énorme quantité
d’énergie chimique libérée lors d'un incendie vers le milieu environnant par le mouvement des
gaz chauds.

La puissance convectée (). est exprimée a partir de la puissance thermique totale de I'in-
cendie et d'un coefficient fixe o, représentant la fraction de la puissance thermique totale
transférée par convection.

Q. = e X @, (1.2)

M



La valeur de a.. est en général définie a 2/3. La puissance (). est utilisée pour définir les carac-
téristiques lides aux fumées d’incendie décrites dans la section 1.2.

La puissance d'un incendie peut étre déterminée a partir de moyens de mesures, tels que
les calorimetres qui reposent sur le principe de la consommation d‘oxygene (Huggett, 1980)
pour des expériences contrblées, ou a partir de la détermination des éléments qui la com-
posent : AC, m” et S,,. Des valeurs de chaleur de combustion AC peuvent étre calculées
a partir de la composition élémentaire du combustible identifié (National Fire Protection As-
sociation, Society of Fire Protection Engineers, 2016) ou sur la base d’expériences (FLUMilog,
2011; National Fire Protection Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016). La vi-
tesse spécifique de combustion m’ peut également étre déterminée a partir d'expériences
(FLUMilog, 2011; National Fire Protection Association, Society of Fire Protection Engineers,
2016) ou au moyen de formules exprimées en fonction de valeurs observables (Chatris et al.,
2001; Guo et al., 2023; MUNOZ et al., 2004). Il convient de noter que les vitesses spécifiques
de combustion sont soit obtenues pour un état compact ou divisé du matériau considéré, par
exemple 17 g-m~2-s~! pour le bois sous forme compacte et 60 g-m~2-s~! sous forme divisée
pour une palette. En effet, des expérimentations ont révélé que la puissance maximale était
fortement dépendante de la compacité du produit et plus particulierement, de la surface de
contact air/matériau (FLUMilog, 2011).

Dés lors que des valeurs de AC' et m’” sont disponibles, il est possible d’identifier la puis-
sance surfacique de I'incendie H RRPU A. Enfin, cette valeur H RRPU A associée a l'estima-
tion de la surface en feu Si, permet d’obtenir une puissance totale thermique dégagée par
I'incendie.

11.2 Corrélation liée a la hauteur de flamme

La surface en feu et la hauteur de flamme peuvent étre estimées visuellement et exploitées
pour définirm” au moyen de corrélations (par exemple dans Cox and Chitty, 1985 ; McCaffrey,
1983; National Fire Protection Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016; Raj,
2007; Thomas, 1963 ; Zukoski, 1986).

La corrélation la plus connue et |la plus largement adoptée pour calculer le rapport entre la
hauteur de la flamme L et un diamétre équivalent Dy, d'une source de surface S, est celle
de Thomas (1963) (Bubbico et al., 2016). Le diamétre équivalent est calculé par la relation
Drey = (4 Sie,/7)'? lorsque la source n'est pas circulaire. La relation est définie par (1.3) et
déterminée lors d’'une expérience utilisant des morceaux de bois dans des conditions de vent
nul, avec p,, correspondant a la masse volumique de l'air a la température ambiante et g la
constante d’accélération gravitationnelle.

L m// 0,61
=42 | ——— . 1.3
Dfeu (poo\/ngeu) ( )

Selon Thomas (1963), pour une zone d’‘incendie trés étendue et des vitesses de combustion
m” de I'ordre de celles que I'on trouve pour un incendie de grande ampleur (FLUMilog, 2011),
le rapport L/ D, peut étre trés faible et I'on peut s’attendre a ce que la turbulence brise
I'enveloppe de la flamme. Par conséquent, un incendie de grande ampleur ne peut pas étre
considéré comme ayant une enveloppe continue délimitée par la zone d’'incendie, mais ten-
drait a devenir un ensemble de feux dont la surface et le nombre peuvent varier.

La plupart des corrélations liées a la hauteur de flamme sont établies pour des diameétres
d’incendies restreints, de l'ordre de la dizaine ou de la vingtaine de métres. En condition acci-
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dentelle, les diamétres de feu considérés peuvent étre significativement plus importants (su-
périeurs a 20 m) et il existe en définitive peu de données relatives a des incendies de grande
échelle.

11.3 Modélisation d’incendies

Une étude menée en 2003 (Olenick, 2003) décrit une douzaine de modéles de mécanique
des fluides numériques (CFD) spécifiquement congus pour la modélisation d’incendies.

Nombre de ces modeéles représentent les processus physiques complexes impliqués dans
un incendie, tels que la combustion, la propagation de la chaleur, la production et la dis-
persion de la fumée, et les interactions entre le feu, les surfaces et l'air (par exemple dans
COX and KUMAR, 1987 ; Matheislova et al., 2010; McGrattan and Forney, 2000). Ces modeles
offrent ainsi des simulations détaillées sur la maniére dont un incendie pourrait se développer
dans un espace donné. Les applications courantes comprennent I'évaluation de la sécurité in-
cendie dans des batiments, la conception de systémes de protection incendie, |'analyse des
évacuations en cas d'urgence et I'examen des impacts de la fumée et de la chaleur sur les per-
sonnes et les structures. Leur capacité a fournir des informations précieuses sur le comporte-
ment du feu en ont fait des outils indispensables pour les ingénieurs en sécurité incendie, les
chercheurs et les concepteurs de structures (National Fire Protection Association, Society of
Fire Protection Engineers, 2016). Cependant, ils n‘ont pas encore atteint le point de simuler
de maniére fiable, pour des applications a grande échelle, des phénomeénes aussi importants
que la propagation, I'extinction et la suppression des flammes, ainsi que la production de CO
et de fumée, qui requiérent une chimie et une physique plus détaillées que celles qui sont
actuellement incorporées dans les modéles.

Compte tenu des incertitudes liées aux données d’entrée des modeles d’incendie, la com-
plexité de mise en ceuvre et les dimensions des domaines de calcul traités dans le cadre des
incendies de grande ampleur, nous nous intéressons a la caractérisation du rejet de fumée via
I'utilisation de corrélations empiriques.

1.2 Caractérisation des fumées d’incendies

L'émission associée aux polluants générés dans les fumées d’incendies est caractérisée
dans la section qui suit. Le débit d’émission d, d’un polluant y est défini ainsi que la substance
cible. Dans un second temps, les caractéristiques associées aux fumées d’incendies sont défi-
nies. La hauteur d’émission des fumées au-dessus de la flamme z; ainsi que le débit des fumées
d; utilisé pour définir la température moyenne des fumées T; et la vitesse d’éjection moyenne
des fumées v; sont établis. Le panache de fumée est soumis a un effet d’ascension dU a l'effet
de flottabilité thermique induit par I'augmentation de la température moyenne des fumées
T;: par rapport a la température ambiante et a I'effet de jet induit par la vitesse d’éjection
moyenne des fumées v;. Ces deux effets peuvent étre modélisés a travers des modeles dits
de “surhauteur” (ou plume rise). La hauteur z; associée a la surhauteur forme la hauteur ef-
fective atteinte par le panache. Le phénomeéne d’élévation du panache sera étudié dans la
section 1.3.
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1.21 Substances polluantes
Estimation du débit

L'objectif est d’obtenir les débits d, associés aux substances polluantes émises. Le débit
d’un polluant d, est défini par la relation (1.4) en fonction de la vitesse spécifique de combus-
tion m”, de la surface en feu S, et d’un taux de production du polluant Tpuyan:.

dp - m,/ 7-polluan'c Sfeu (14)

Le taux de production, la vitesse spécifique et la chaleur de combustion dépendent du com-
bustible et des conditions de combustion (taille du foyer, ventilation). Le taux de production
Toolluant; COMMuUNEMent obtenu expérimentalement a petite échelle, est la donnée qui com-
porte les incertitudes les plus importantes. Ce taux de production sera I'objet d’'une estima-
tion dans le chapitre 4.

Particules de suie

Des particules fines, des cendres, des composés organiques volatils, des particules de
charbon, etc. peuvent composer les émissions lors d’‘incendies. Dans ces travaux, I'intérét
est porté sur les émissions courantes associées a la combustion d’un incendie : les suies qui
correspondent aux particules solides de carbone présentes dans la fumée (Glassman, 1989;
kent and Wagner, 1984).

La suie se forme dans les régions de la flamme riches en combustible et augmente en taille
par le biais de réactions gaz-solide, suivies d'une oxydation (combustion) pour produire des
produits gazeux tels que CO et le CO, (National Fire Protection Association, Society of Fire
Protection Engineers, 2016). La petite taille des particules de suie et leur capacité a rester en
suspension dans l'air peuvent avoir des conséquences majeures sur la qualité de l'air, la santé
et le climat (Chakrabarty et al., 2014; Niranjan and Thakur, 2017). Pour définir I'espéce particu-
laire a considérer dans ces travaux, nous nous basons sur la capacité des appareils de mesures
des particules. La substance polluante ainsi considérée concerne les PMy, : particules dont le
diameétre aérodynamique est inférieur a 10 um. Pour un incendie, les PM;o sont composées
majoritairement de PM, (Ouf et al., 2019). Ces derniéres sont les plus nocives en raison de
leur faible diametre qui les empéche d’étre filtrées par les voies respiratoires et favorise leur
infiltration dans la circulation sanguine, ce qui peut entrainer de graves problemes de santé
(Lipsett et al., 1994).

Les distributions de taille des particules de suie sont obtenues a l'aide de divers instru-
ments de mesure congus a l'origine pour analyser des particules sphériques (Lintis, 2018).
Afin d'interpréter ces données avec précision et de déterminer les caractéristiques morpho-
logiques des particules de suie, il est nécessaire d’appliquer des calculs de conversion spé-
cifiques. De nombreux diamétres équivalents et facteurs de forme ont été développés pour
décrire la géométrie parfois complexe des aérosols. En particulier, DeCarlo et al. (2004) ont
développé des relations pour calculer les densités et les dimensions des particules de suie en
tenant compte de leur structure fractale.

Dans le domaine des aérosols, des diamétres équivalents sont utilisés pour décrire le com-
portement physique des particules irréguliéres se déplagcant dans le gaz environnant. La géo-
métrie d'une particule irréguliere peut étre approchée par un diamétre d; coincidant avec la
particule non sphérique par I'application d‘un facteur de forme géométrique x. Ce dernier
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caractérise la maniére dont une particule irréguliére occupe l'espace tridimensionnel, englo-
bant des aspects tels que sa taille, sa forme, ses dimensions et son orientation. Il existe au
moins deux types de diametres permettant de décrire une particule irréguliere : le diametre
de Stokes d; avec une vitesse de chute libre suivant la loi de Stokes pour une densité de par-
ticule p, et le diamétre aérodynamique d, pour lequel la densité de la particule p, est de
1000 kg:m™3. Le diamétre aérodynamique d, peut étre exprimé en fonction du diameétre de
Stokes (1.5a) et en fonction du diamétre d; (1.5b), ou p., représente la densité de I'air.

_ 1/2
d, = dg (M) ,  Pa = 1000 kg - m~3 (1.5a)
pa - poo
_ 1/2
d, = d <M) . pa=1000kg-m3 (1.5b)
(Pa = Poo)X

Le lien entre le diamétre représentatif de la particule irréguliére et le diametre de Stokes est
d, = d, x~'/2. Ces différents diameétres sont explicités dans la figure 11.

Particule Sphére de Stokes Diamétre
irréguliere équivalente aérodynamique
d; = 5pum ds = 4,3 um de = 6,1 um

= 2000 kg-m™® p, = 2000kg-m~>  p, = 1000 kg-m

@ CP Q

= 011lem-s— =011lem-s— = 0.11ecm-s~—

Figure 1.1 — Lien entre particule irréguliére, diametre de Stokes et diamétre aérodynamique.
d; est le diamétre de la particule associée a la forme irréguliére, d, est le diameétre de Stokes
équivalent et d, est le diametre aérodynamique équivalent. p, est la densité de la particule, p,
est la densité de la particule définie pour un diamétre aérodynamique et p, est la densité de
Iair. w, est le résultat de la vitesse de sédimentation calculée a |'aide de la formule de Stokes
(214). Le facteur de forme x = 1,36 est tiré de (DeCarlo et al., 2004) descriptif du quartz.

Les diameétres sont ainsi définis pour une méme vitesse de sédimentation w;.

1.2.2 Caractéristiques des fumées

Dans ces travaux, la caractérisation des fumées et de I'’émission est basée sur les formules
proposées par Heskestad (National Fire Protection Association, Society of Fire Protection En-
gineers, 2016) a partir de la puissance de I'incendie.

1.2.21 Formulations générales
A une altitude donnée dans le panache, le rayon bar du panache est défini au point ou

I'augmentation de température a diminué a 0,5 AT, (relation (1.6a)), AT,, correspond a 'aug-
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mentation de la température sur I'axe central du panache (relation (1.6b)) et v,, est la vitesse
d‘éjection sur I'axe central du panache (relation (1.6c)). Leur définition est illustrée dans la fi-
gure 1.2. Ces formulations sont utilisées pour déterminer les parametres : 2z, pour I'dmission

V4

A

> \
Entrainement \
de flux \
% \
\

\

\

\

—

-

AT, v,

Figure 1.2 — Caractéristiques d’'un panache d’‘incendie, notamment les variations verticales
d’augmentation de la température AT,, sur I'axe central du panache et de la vitesse v,, des
fumées. L définit la hauteur de la flamme. Basé sur Heskestad G. (1984).

au-dessus des flammes, T; pour la température moyenne des fumées et v pour la vitesse
d’éjection moyenne des fumées. L'objectif de ces deux derniers paramétres est de détermi-

ner la hauteur d’élévation du panache (détaillée en section 1.3). Il s’agit des données d’entrée
pour la modélisation de la dispersion atmosphérique,

T\ /2

bar = 0,12 (Tax) (z—2,) (1.6a)
Ny

AT, =91 (ﬁ) Q3 (2 — 2,)7%/? (1.6b)
goo 00 s

Vax = 374 (m) Qi/3(2 — ZV)_1/3 (16C)

ou
— 2z est l'altitude courante (en m)

— T, est la température des fumées sur I'axe central du panache (en K)
— 2, est l'altitude virtuelle (en m)

— P st la densité de I'air ambiant (en kg-m™3)

— T, est la température ambiante (en K)

— ( représente la capacité calorifique massique de I'air 3 pression constante (en kJ-K~!-kg™1)
— g est la constante d’accélération gravitationnelle (en m-s~2)

— (). est la puissance convective introduite précédemment (en kW)
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Outre ces formulations, le débit des fumées d;, exprimé en kg-sfl, incluant une grande

majorité d’entrainement d’air est défini par la relation (1.7) ((Heskestad G., 1986)).

2,9 Q%3
(9172C o pocToc)2/3 (2 — 2,)5/3

2 1/3
de = 0,196 ( IPoo ) QY3 (2 — 2)% x |14 (1.7)

CooToo

Cette formulation est définie a la hauteur moyenne de la flamme et au-dessus de celle-ci
(National Fire Protection Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016) et permet
de calculer la température moyenne et la vitesse d’éjection moyenne des fumées.

Sur la base d’une étude de sensibilité disponible en annexe A, les formules sont explici-
tées avec une valeur de température ambiante fixée a T,, = 293 K avec p, = 1,2kg:-m~3 Ia
masse volumique de l'air sec a T, = 293 K et a pression atmosphérique 1013, 25 hPa. Les cor-
rélations (1.6a), (1.6b) et (1.6c) sont également établies en fonction des constantes physiques
Oy = 1,005k)-K~1-kg™! qui représente la capacité calorifique massique de I'air 3 pression
constante et ¢ = 9,81 m-s~2 la constante d’accélération gravitationnelle. Les formulations
générales évoquées dans cette section sont ainsi simplifiées et exprimées dans la suite de
cette section.

1.2.2.2 Simplification des formulations

La détermination de z,, T;, v; et d; a partir des formules (1.6b), (1.6a), (1.6c) et (1.7) est
effectuée ci-aprés.

— Hauteur d’émission :

La hauteur d’émission z, est la hauteur pour laquelle les fumées sont émises au-dessus
des flammes. Elle est définie lorsque I'augmentation de la température entre I'air am-
biant et la ligne centrale du panache de fumée AT, est considérée égale a 500K dans
le document (INERIS, 2023).

Cette hauteur z, est obtenue a partir de I'équation (1.6b) qui permet de déterminer
l'augmentation de température AT,, atteinte sur la ligne médiane du panache. Pour
obtenir z,, la relation (1.6b) est réécrite par (1.8) :

AT, -3/5 T. 1/5
o ( 9,1 ) (90—2,02) @+ e

Compte tenu des constantes physiques introduites précédemment, I'’équation (1.8) se
simplifie en I'équation (1.9) en fonction de AT,,, de la puissance convective (). et d’'une
hauteur virtuelle z, correspondant a la position du point d‘origine du céne enveloppant
le panache (cf figure 1.2).

2 =6,9 AT 3 Q%5 4, (1.9)

Lorsque AT,, = 500 K, la hauteur d’émission z, est obtenue par la relation (110).
2, = 0,166 Q¥ + 2, (110)

Plusieurs formules existent pour déterminer la valeur de zp, notamment en fonction de
la hauteur de la flamme observée L; par exemple z, = L — 0,175 Q%" (National Fire
Protection Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016). Il est a noter que
pour les incendies d’une grande quantité de matériaux stockés verticalement, de type
rack, la valeur de z, est fixée a 0 (Heskestad G., 1983, 1984 ; INERIS, 2023).
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— Débit des fumées :
Le débit des fumées avec entrainement d‘air, pour z > z,, permet de déterminer la
vitesse d'éjection moyenne des fumées et la température moyenne des fumées.
En utilisant les constantes physiques introduites, la formulation du débit total des fu-
mées (avec entrainement d’air) (1.7) est simplifiée en (1.11).

de = 0,071 QY3 (2 — 2,)** x [1+0,027Q%* (2 — 2,)~*/?] (111)

— Température des fumées :

La température moyenne est une donnée d’entrée pour définir la flottabilité dans les
modeles de surhauteur.

AT,, étant défini comme l'augmentation de la température par rapport a |’air ambiant
sur I'axe centrale du panache, la température des fumées sur I'axe central du panache
est définie par la relation (112), avec T}y, représentant la température ambiante.

T, = AT, + T (112)

Dans le panache, un profil radial gaussien est pris en compte pour caractériser I'augmen-
tation de la température par rapport a la température ambiante (National Fire Protec-
tion Association, Society of Fire Protection Engineers, 2016). La figure 1.3 schématise le
profil gaussien far(r) associé a la température pour une altitude fixée. La relation (1.6a)

AT

ATy |

ATy /247 \

0 i
0 baT

Figure 1.3 — Profil gaussien far(r) de I'augmentation de la température en fonction du rayon
7 associé a la température des fumées a une altitude fixée.

définit le rayon de température bar représenté sur la figure 1.3 lorsque I'augmentation
de la température a décliné jusqu'a AT,, /2.

La température moyenne des fumées 7; est définie par (113) en fonction de la puissance
convective ()., de la chaleur spécifique de I'air C, calculée a température ambiante T},
et du débit des fumées d; (INERIS, 2023).

Qe
df COO

T, = Too + (113)

— Vitesse d’éjection : Comme la température moyenne des fumées, la vitesse d’éjection
moyenne est une donnée d’entrée pour définir la flottabilité dans modéles de surhau-

teur.
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En utilisant la relation (1.8) et les constantes physiques introduites, la vitesse d'éjection
sur I'axe du panache v,, est déterminée comme suit :

1/3
_ g 1/3 -1/3
ax — 374 ~ 7T — <y
v <CoopooToo) Q. (z— z,)

=1,03QY3(z — 2,)7Y/3

De la méme maniére que pour la température des fumées, un profil gaussien radial
est considéré pour caractériser la vitesse d'éjection (également appelée vitesse d’as-
cension) des fumées (National Fire Protection Association, Society of Fire Protection
Engineers, 2016).

La vitesse d'éjection moyenne des fumées s'exprime en fonction du débit des fumées,
du rayon bar (1.6a) et de la masse volumique calculée a la température moyenne des
fumées pr, par la relation (114) (INERIS, 2023).

d;

Uf: _—
2
2 pr, X whx

(114)

La hauteur d’émission z; (relation (1.10)) et le débit d, (relation (1.4)) constituent les carac-
téristiques de I'émission. La température et la vitesse d'éjection des fumées constituent les
caractéristiques des fumées et peuvent étre utilisées pour définir la flottabilité induisant le
phénomeéne de surhauteur. La hauteur z; s'accompagne d’'un phénomeéne de surhauteur es-
timé notamment a travers les parametres de température des fumées et de vitesse d’éjection
des fumées. La description de ce phénomeéne est I'objet de la section suivante.

1.3 Phénomeéne de surhauteur

Dans le cas de rejets de température beaucoup plus élevée que celle de I'air ambiant ou
de rejets émis avec une vitesse d’éjection importante, le panache atteint une certaine hauteur
avant de suivre un comportement identique a celui de I'air ambiant (Marro et al., 2013; Mar-
shall, 1986) et de satisfaire les équations qui caractérisent I'évolution d’un polluant dans l'air.
Ce phénoméne, connu sous le nom de "“surhauteur”, se produit dans les champs proches de
la source dans ce que I'on appelle la phase transitoire d’élévation, laquelle dépend principale-
ment des conditions de rejet. La figure 1.4 résume le comportement du panache a proximité
de la source. La hauteur finale atteinte par le panache est appelée "hauteur effective” dans
la suite de ces travaux.

Les modéles d'élévation du panache entrent en jeu lors de I'étude de la dispersion atmo-
sphérique, soit en complément, soit en conjonction avec I'utilisation de modeles de disper-
sion. La premiere fagon d'évaluer la surhauteur consiste a précalculer la hauteur effective, a
I'aide d’un modéle de surhauteur simplifié puis d’utiliser cette hauteur effective comme don-
née d'entrée du modele de dispersion. Une seconde méthode consiste a utiliser un modéle
d'élévation du panache intégré a un modeéle de dispersion. Ce type de modele permet le
diagnostic de la trajectoire du panache a chaque itération numérique. Les caractéristiques
de I'’écoulement atmosphérique sont mises a jour et la résolution des équations d’advection-
diffusion effectuée a chaque itération, ce qui est plus coUteux en termes de temps de calcul.
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Figure 1.4 — Dispersion d’un panache a proximité de la source. Le phénomeéne est décomposé
en une phase transitoire d’élévation (hachurée) et une phase de dispersion. Az est la surhau-
teur par rapport a z, la hauteur d’émission.

1.31 Surhauteur et couche d’inversion

L'estimation de la hauteur effective du panache peut induire une sur- ou une sous-estimation
de la concentration des polluants au sol, en particulier en cas de forte stratification de la
couche limite atmosphérique et en présence d’une couche d’inversion .

Dans le cas d'une élévation importante du panache de fumée, celui-ci peut pénétrer, to-
talement ou partiellement, dans une couche d’inversion (Hanna and Paine, 1989; Korsakissok
and Mallet, 2009). Une fagon de modéliser ce phénomeéne consiste a supposer deux panaches:
I'un modélisé au-dessus de la hauteur d’inversion qui symbolise la frontiere et I'autre modélisé
en dessous. La figure 1.5 illustre ce phénoméne avec deux calculs de surhauteur Az et Az’ en
fonction de la hauteur d’'inversion.

Si, par simplification, I'ensemble du panache est modélisé en dessous d’une couche d'in-
version, les concentrations seront surestimées. A contrario, si I'ensemble du panache est mo-
délisé au-dessus d'une couche d’inversion, la concentration au sol sera estimée nulle. Ainsi,
sans prise en compte de cette pénétration, I'estimation des concentrations par le modéle
peut étre fortement biaisée (Hanna and Paine, 1989).

1.3.2 Modeles de surhauteur

Les modeles de surhauteur sont utilisés pour déterminer la différence (Az) entre la hau-
teur d'éjection (z) et la hauteur finale () atteinte par le panache. La relation (1.15) caractérise
cette surhauteur.

2% =2+ Az (115)

Les effets thermodynamiques liées a la surhauteur sont a la fois thermiques, par un effet
de flottabilité [, et mécaniques, par un effet de jet F;,. Dans ces travaux, l'effet thermique
induit d'un incendie est dominant par rapport a l'effet mécanique. Ce dernier sera par consé-
quent négligé. Une maniére de définir Iy, consiste a considérer les effets thermiques dus a la
différence de température entre le rejet et I'air ambiant. L'expression de ce terme est alors
basée sur les caractéristiques de la source (diamétre Dy, hauteur z,), les caractéristiques de

1. Les phénomeénes associés a la couche limite et la couche d’inversion sont détaillés dans la section 21.2.
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2+ A2

ze + Az

Zs -

W

Figure 1.5 — Configuration de pénétration partielle dans une couche d’inversion avec deux
surhauteurs Az et Az’; 2, la hauteur d’émission.

I'air ambiant (la température T',,, la masse volumique p.) et les caractéristiques descriptives
du rejet de fumée (la vitesse v et la température ;) (relation (1.16)).

D\’ T; — T
2 T

F, = g Vs ( (116)
Pour les incendies, une autre maniére de définir F, est de le considérer en fonction de la
puissance convective dégagée par l'incendie (1.17). Cette relation sera utilisée par la suite.

1
F = — | Q 117
o= 9 (pooTooﬂ_Ooo) ¢ (117)

Dans le cas de sources ponctuelles, des formules empiriques simples fournissent une es-
timation de la hauteur finale en fonction notamment de la flottabilité. Parmi ces formules,
certaines fournissent une estimation de la hauteur finale du panache en supposant qu’elle
est atteinte instantanément a la sortie de la source, avant tout mouvement horizontal du pa-
nache. D'autres formules utilisent un critére d'arrét noté x; pour marquer la fin de la phase
transitoire d’élévation du panache. Nous nous intéressons a ce type de formule de surhauteur
qui peut prétendre correspondre au mieux a la réalité physique associée a la mécanique des
fluides.

De nombreux modéles de surhauteur ont été mis en place pour des applications de rejets
industriels avec des hypothéses plus ou moins simplificatrices, tels que Seinfeld, J. H. and
Pandis, S. N. (2016), Holland et Stumke (Holland J. Z. , 1953), CONCAWE (Brummage K. G.
1968), Briggs (Briggs G. A., 1984). Ce dernier est le plus utilisé, en particulier d0 a sa prise en
compte de la stabilité de I'atmosphére. Ces derniéres années, plusieurs modéles d’élévation
du panache ont été proposés pour des d’incendies (e.g., Baggio et al., 2022; Fisher, 2001;
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Mack et al., 2023; Tohidi and Kaye, 2016; Wegrzynski et al., 2023) et peuvent étre utilisés pour
modéliser I'élévation du panache en amont de la simulation de dispersion de fumées. Fisher
(2001) synthétise plusieurs formulations de surhauteur appliquées a des expériences pour des
incendies de cuve ou pool fire?. En particulier, les modéles de surhauteur de Mills Az (z) et
Zonato Az, (x) sont présentés en fonction de la distance a la source dans la direction du
vent z et d'autres paramétres a prédéterminer.

Le modeéle de Zonato et al. (1993) Az, se traduit par la relation (1.18). Cette relation dé-
pend de la puissance convectée de I'incendie ()., de la vitesse du vent a 10 m u,, et de la
variable z. Les coefficients a, b, ¢, et d sont fixés de maniere empirique.

Azgo(z) = d o Q° uy’. (118)
La formulation de Zonato et al. (1993) est définie par la relation (119) pour x < x,
Azyo(r) = 0,38 2%03 Q%20 44, 0, (119)
avec le critére d’arrét x; formulé par (1.20)
z; = 45 Dx,. (1.20)

Une correction des parameétres a, b, ¢, et d est proposée dans (Fisher, 2001) par régression
linéaire avec des observations de surhauteur. Ce dernier propose les ajustements suivants :
a = 0,641+ 0,061, b = 0,224 4+ 0,120, ¢ = 0,626 + 0,175, et d = 0,498(x /+)2.

Le modele de Mills Az (1.21b) propose une correction du modeéle de Briggs Az (1.21a)
par la prise en compte du diamétre de la source et d'un coefficient d’inclinaison du panache
dans la phase transitoire d’élévation (Fisher, 2001). L'objectif de cette correction est de limiter
I’ascension du panache de fumée aux alentours de I'incendie (pour < 100 m). La formule de
Mills est composée du coefficient (3, qui correspond a l'inclinaison du panache et est fixé a
0,6, de la flottabilité, de la vitesse du vent a 10 m u,, et de la variable x. Pour les modéles de
Briggs et Mills, I'analyse dimensionnelle impose a + b = 1 et ¢ = 3b et dans Fisher (2001), F}
est défini en fonction de la puissance de I'incendie.

Azy(z) = da® Fouy’ (1.21a)

10

. N\ D
. feu . feu
Azy(z) = (zs(x) + ( 5 ﬂmc'> ) 25 (1.21b)

Les formulations de Briggs G. A. (1984) et Mills M.T (1987) sont définies pour a = 2/3,
b=1/3,c=1letd= (3/(25? ))1/3 par les relations (1.22b) et (1.22a), respectivement.

incl

3 1/3
Az(z) = (W) Rl AT (1.22a)
incl
1/3
_ Dfeu ’ Dfeu
Azy(z) = (AzB(x) + (QBM) ) — T (1.22b)

2. incendie d'une couche de carburant liquide

22



Fisher (2001) propose les ajustements suivants : ¢ = 1,01 £+ 0,10, b = 0,244 + 0,199, ¢ =
0,615 4+ 0,29, et d = 0,521(x /=)1,6. Par ailleurs, cette formule de Briggs (¢quation (1.22a))
est définie lorsque la stabilité de I'atmosphére est neutre ou instable avec un critere d’arrét
¢ (Briggs, 1982) décrit par la relation (1.23) (Seinfeld, J. H. and Pandis, S. N., 2016)

1.23
119 FY®  siF, > 55 mis 3. (123)

{49 FP® siF, <55 mis?
f pr—

Les formules de surhauteur (1:19) et (1.22a), (1.22b) sont considérées dans l'application qui
suit avec leur critere d'arrét.

Il est souvent difficile d’évaluer la performance de la modélisation de la surhauteur pour
les incendies en raison des incertitudes significatives associées aux données d'entrée, telles
que la puissance thermique et la surface du feu (Mallia et al., 2018; Martin et al., 2012). Le
rapport Hall and Spanton (2003) remet notamment en question |I'"hypothése d‘une source
ponctuelle pour définir I'4mission d’un panache de fumée d’incendies depuis une source sur-
facique étendue, induisant une forte influence de la taille et de la forme de la source sur le
comportement du panache. Dans la suite, une application est effectuée pour analyser les for-
mules de surhauteur de Mills, Briggs et Zonato par rapport a plusieurs dimensions surfaciques
d’incendies de grande ampleur.

1.4 Application a I'incendie de Notre Dame de Paris

Cette section présente une application sur I'incendie de la cathédrale de Notre-Dame ba-
sée sur les travaux de I'INERIS (INERIS, 2019) et qui constitue un cas d'intérét pour ce chapitre
et les deux suivants. Le contexte et le scénario sont d’abord introduits, suivi d’'une estimation
de la surhauteur associée aux fumées d’incendie.

141 Contexte et scénario

L'incendie de la cathédrale de Notre-Dame s’est déclaré le 15 avril 2019 vers 17h00 UTC 3,
a été en phase de développement entre 17h00 et 18h00 UTC et pleinement développé entre
18h00 et 20h00 UTC (INERIS, 2019). Les périodes de temps sont horaires et définies de telle
sorte que T, représente la premiére heure d’émission des fumées, 77 la deuxiéme heure et
ainsi de suite.

Une étude des données météorologiques réanalysées par le modele AROME (Seity et al.,
2011) de Météo France a permis de définir les conditions dispersives de cette journée. Cette
étude révele une vitesse de vent modérée (~ 4 — 5 m-s~1a 10 m) le 15/04 4 17 :00 UTC puis
diminue & ~ 3m-s714 19 :00 UTC jusqu’au 16/04 & 07 :00 UTC. Par ailleurs, la direction du
vent est restée stable pendant la phase la plus intense de I'incendie avec un vent d'est-sud-
est (110°) e 15/04 a 17 :00 UTC mesuré a la Tour Eiffel. La hauteur de mélange était de I'ordre
de 1200 m au début de l'incendie et de 500 m le 16/04 a 07 :00 UTC, hauteur qui a permis
une bonne dilution du panache. Enfin, I'atmosphére observée était instable. Les observations
météorologiques révelent des conditions dispersives pour le panache.

Dans le document INERIS (2019), I'[NERIS estime la caractérisation du rejet de fumée pour
I'incendie de la cathédrale Notre Dame de Paris. A partir des observations de hauteur de

3. L'heure UTC est décalée de -2 heures en période estivale pour la France (soit 17h UTC = 19h France)
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flamme L = 25 m et du diamétre représentatif de la source Di, = 14 m, on obtient la vitesse
spécifique de combustion m” = 80g-m~2-s7! par la relation (1.3). A partir de cette vitesse,
de la chaleur de combustion du bois de AC' = 17 MJ-kg_l, d'un taux de rendement n = 1
et de la surface en feu S, = 1700 m? (équivalente a un diameétre de D, = 46,5m), la
puissance thermique totale (), dégagée par I'incendie pour la phase pleinement développée
de l'incendie est exprimée par la relation (1.1) et est estimée a 2300 MW. En outre, le document
(INERIS, 2019) suppose que la puissance totale pour la phase en développement vaut la moitié
de la phase pleinement développée, soit 1150 MW. La puissance convectée (). est ensuite
calculée a partir de la puissance totale (1.2) et du facteur a. = 0,67. On a donc ). ~ 750 MW
pour la phase en développement de I'incendie (pour la premiére heure Tj) et Q). ~ 1500 MW
pour la phase pleinement développée (a T} et T5).

Nous pouvons a présent définir les caractéristiques des fumées et du terme source a partir
de la puissance convectée.

1.4.2 Estimation de la hauteur effective

Nous déterminons la hauteur effective atteinte par le panache de fumée. Pour ce faire, la
hauteur d’émission au niveau de la source est dans un premier temps calculée. Une analyse
de sensibilité des formules de surhauteur de Briggs, Mills et Zonato est ensuite effectuée pour
différentes surfaces en feu.

La hauteur d’émission au niveau de la source est calculée par la relation (1.10). La valeur
de AT,,, représentant l'augmentation de la température au niveau de la ligne médiane du
panache, est définie égale a 500 K d’apres (INERIS, 2019). Pour les deux puissances convectives
précédemment introduites, nous avons :

— Avec Q. =750 MW : z, =37 m
— Avec Q. = 1500 MW : z, =49 m

En complément du parameétre z,, les modeéles de surhauteur de Briggs (1.22a), Mills (1.22b)
et Zonato (1.19) permettent d'obtenir la hauteur finale atteinte par les fumées. Ces modeles
dépendent de paramétres a prédéfinir pour calculer la surhauteur en fonction de la distance
x parcourue dans la direction du vent :

— pour Mills :

4.573, défini en fonction de la puissance ). (en kW) (117);

— Foenm
— D¢, en m, permettant une correction de la formule de Briggs prés de la source;
— uyp en m-s— 1, la valeur du vent 3 10 m d’altitude au niveau de la source;

— pour Zonato :
— Q. enkw;
— Upen m-sL;
— Ds, enm.

Dans la suite de I'application, les valeurs de puissance convective sont utilisées pour la
modélisation de la surhauteur avec la formulation de Zonato (1.19) et les valeurs de flotta-
bilité liées a la puissance convective sont utilisées pour la modélisation des surhauteur de
Mills (1.21b) et de Briggs (1.21a). Le critére d'arrét en condition d’atmosphére instable (1.23)
est utilisé pour les formules de Briggs et Mills. Par ailleurs, le terme de flottabilité est stric-
tement supérieur 3 55 m*-s73 3 partir d’une puissance convective de 6 MW. Les formules de
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surhauteur sont donc les suivantes :

1/3 f
<L> 2?BEu siw < a =119 2P

3 2Bi%cl
Az(z) = / 3 s
24,2 (ﬁ) F)Pugt  sinon
D \° v D . 2/5
Azg(x) + (ﬁ) — g siz <z =119 Fy
Azy(z) = 3\ 1/3
(Aza(x) + (%) ) - % sinon
et
0,38 2063 Q026 ;%% siz < 2 = 45 Dy,
Azyo(x) =

—05 .
4,2 Dg, 2% Q%5 uyg sinon

Pour les trois modeles, une vitesse de vent moyenne uy de 5m-s~1(a une altitude de 10
meétres) est considérée ainsi que trois valeurs de diamétres de la source 35 m, 50m et 70 m
équivalents a une surface de 1000 m?, 2000 m? et 4000 m?, respectivement. Ces derniéres
sont des surfaces rencontrées lors d'études d’incendies de grande ampleur.

Dans un premier temps une évaluation de la modification apportée par Mills par rapport a
Briggs est effectuée. Les résultats obtenus par la modélisation de la surhauteur aux distances
r = 100m et x = x; par rapport a la source dans la direction du vent sont disponibles
dans le tableau 1.1. Les résultats pour les deux puissances convectives y sont reportés pour les
différents diametres de source considérés.

A Azy
s Ds, = 35m D, =50m D, =70m
Q. MW) | z2=100m z=z|2z=100m z=z;|2z=100m zxz=a| x2=100m z =z
750 130 1528 102 1499 90 1486 70 1470
1500 164 2316 135 2287 123 2274 108 2258

Table 11 — Résultats de |'application de la surhauteur de Briggs Az; et de Mills Azy pour
r = 100 m et x = x¢, pour différents diamétres Dy, et pour les deux puissances convectives
considérées. Pour (). = 750 MW, x; = 4018 m et pour (). = 1500 MW, z; = 5302 m.

Nous remarquons que les surhauteurs résultantes du modele de Mills sont d’autant plus
importantes que le diametre est faible et ce, aux alentours de la source (a x = 100 m) ainsi
qu'ax = xy. Cependant, a la fin de la phase transitoire, les différences observées sont rela-
tivement peu significatives (1470 m versus 1499 m). La surhauteur calculée avec le modéle de
Briggs est plus élevée que celle de Mills obtenue avec le plus petit diamétre considéré. Comme
précédemment, cette différence est toutefois peu significative une fois le panache stabilisé.
Ces tendances sont similaires pour les deux puissances étudiées, en phase de développement
et en phase pleinement développée.

Les résultats de surhauteur sont dans un second temps comparés par rapport a la hau-
teur effective observée reportée dans le document INERIS (2019); entre 150 m et 450 m. Les
modeéles de surhauteur de Zonato (1.19) et Briggs (1.22a) sont considérés avec leur critére d'ar-
rét pour les deux puissances (). = 750 MW et (). = 1500 MW et avec une valeur de vitesse
de vent moyenne de ujg = 5 m-s~1(a une altitude de 10 métres). Les résultats obtenus par
la modélisation de la surhauteur sur 15 km de distance a la source dans la direction du vent
sont disponibles dans la figure 1.6 pour la puissance convective de 750 MW (a gauche) et de
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Evolution de la surhauteur dans la direction du vent Evolution de la surhauteur dans la direction du vent
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(a) Résultat de hauteur finale pour Q. = 750 MW (b) Résultat de hauteur finale pour (). = 1500 MW

Figure 1.6 — Résultat de I'application de la surhauteur de Briggs, Mills et Zonato sur 15 km dans
la direction du vent. La zone grisée représente la hauteur finale estimée dans (INERIS, 2019).

1500 MW (a droite). Pour des diamétres Dy, compris entre 35 m et 70 m, la surhauteur de Zo-
nato se stabilise entre 590 m et 920 m pour une puissance de 750 MW et entre 700 m et 1100 m
pour une puissance de 1500 MW. A la fin de la phase transitoire, la surhauteur de Briggs est
de 30% a 50% supérieure a la surhauteur de Zonato pour les diameétres considérés.

Outre la surhauteur, la hauteur d’émission au niveau de la source se situe a 35 m pour
une puissance de 750 MW et a 50 m pour une puissance de 1500 MW. La hauteur effective
calculée a partir des modeles de Briggs, ainsi que Mills et Zonato pour des diamétres de source
compris entre 35 m et 70 m, est systématiquement surestimée par rapport aux observations
rapportées dans le document INERIS (2019).
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Synthese

Ce chapitre a permis d’analyser la corrélation entre le feu et les fumées d’incendie. De
nombreux modeles d’incendie peuvent aboutir a la constitution du rejet de fumée mais né-
cessitent un certain nombre de données d’entrée qui s’avérent incertaines pour les incendies
de grande ampleur. Des corrélations empiriques simples permettent de définir les paramétres
caractéristiques de la source de fumée en fonction de la puissance thermique de I'incendie. La
puissance thermique est la caractéristique principale d’un incendie et peut étre déterminée
au moyen de données observables.

Les suies sous forme particulaire formées lors d'un incendie constituent la substance pol-
luante cible de ces travaux. La formulation générale du débit de polluants a été définie dans
ce chapitre et dépend de la vitesse spécifique de combustion, de la surface en feu et du
taux de production du polluant. Par ailleurs, les caractéristiques des fumées sont la hauteur
effective de I'émission, composée de la hauteur d’émission au niveau de la source et de la sur-
hauteur, du débit des fumées, ainsi que de la température moyenne et la vitesse d'éjection
moyenne déterminées a partir du débit des fumées et qui peuvent étre utiles pour la modéli-
sation du phénoméne de surhauteur. Une autre maniére de modéliser la surhauteur consiste
a considérer la puissance de l'incendie en tant que donnée d’entrée.

Ces corrélations ont été appliquées pour la caractérisation de la hauteur d’émission ef-
fective du polluant contenu dans les fumées de I'incendie de Notre-Dame sur la base du
document INERIS (2019). Les formules de surhauteur de Mills et de Briggs en fonction d'un
terme de flottabilité lié a la puissance thermique ont été appliqués sur cet incendie ainsi que
la formule de Zonato en fonction de la puissance thermique. Il en résulte que les surhauteurs
issues des formulations de Mills et de Briggs donnent des résultats quasi-équivalent une fois
le critére d’arrét atteint. A cette distance, les surhauteurs estimées avec ces formules sont de
30% a 50% plus élevées que la surhauteur obtenue par la formule de Zonato. Globalement,
pour des diamétres de source compris entre 35 m et 70 m, tous les modeles surestiment la
surhauteur par rapport aux observations visuelles.

Les caractéristiques des fumées, en termes de hauteur finale d’émission et de débit des
polluants émis, dépendent de parameétres incertains. En particulier, la puissance thermique
d'un incendie ainsi que le taux de production du polluant sont des données difficiles a quan-
tifier, a fortiori en situation d‘urgence. Par conséquent, la mise en ceuvre d’une méthode d’as-
similation de données basée sur la modélisation de la dispersion atmosphérique est discutée
dans les chapitres suivants dans le but de reconstituer la hauteur finale atteinte par le panache
et le débit du polluant.
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Chapitre 2

Dispersion atmosphérique de fumées
d’'incendie

La modélisation de la dispersion atmosphérique des polluants est une méthode utilisée
pour évaluer la propagation des concentrations de polluants dans I'atmosphére et leur impact
sur la qualité de I'air, la santé et I'environnement. En particulier, la simulation de la dispersion
des substances toxiques issus d'incendies de grande ampleur concerne des événements ponc-
tuels et peut permettre d’orienter des stratégies de prélevement.

Cette méthode est basée sur la compréhension des mouvements d‘air pour simuler la
dispersion des polluants et est donc directement liée a la dynamique de I'écoulement at-
mosphérique. L'évolution des concentrations de polluants dans I'atmosphére dépend d’'un
certain nombre de processus qui influencent la masse présente dans I'atmosphére et la fagon
dont elle se déplace et se disperse. Il s'agit notamment des flux d’émission de polluants, leur
transport dans I'atmosphére par advection et diffusion, leurs transformations chimiques et
leur retrait par les précipitations ainsi que les interactions avec le sol, notamment par I'ab-
sorption par les plantes et le dépbt sur le sol et les batiments.

Dans ces travaux, nous nous intéressons a la modélisation du transport de particules dans
I'atmosphére et leur processus de perte (dépot au sol) suite a des incendies de grande ampleur.

Les processus descriptifs de I'écoulement atmosphérique sont d’abord définis en section
2.1 pour une échelle spatio-temporelle relative a I'’évolution des fumées d’incendie dans |'at-
mospheére. Ensuite, 'approche de modélisation de la dispersion atmosphérique utilisée dans
ces travaux est détaillée dans la section 2.2 pour un polluant non réactif. En particulier, la mo-
délisation de I'écoulement, la modélisation de la dispersion par approche lagrangienne et la
modélisation du dépot sec qui constitue le seul processus de perte dans les cas étudiés, sont
présentés. Enfin, une étude des différences d’écoulement météorologique entre les données
d’'analyse et de prévision sur les concentrations simulées est effectuée pour le cas de I'incen-
die de la cathédrale de Notre-Dame de Paris en section 2.3 de ce chapitre.

21 Phénomeénologie

L'évolution des polluants issus d’un incendie de grande ampleur dépend d’une variété
de phénomeénes atmosphériques qui ont des gammes d’échelles caractéristiques, spatiales
et temporelles, trés larges. Dans cette section nous dimensionnons la structure spatiale et
temporelle de notre problématique ainsi que les phénoménes atmosphériques attenants a
modéliser.
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211 Structure atmosphérique

L'atmosphére est I'enveloppe gazeuse qui entoure certains corps célestes tels que la Terre,
Vénus et Mars. Les gaz sont retenus autour de ces corps célestes par la force de gravité qui les
empéche de s'échapper dans l'espace (Malardel, 2009). L'atmosphere est divisée en plusieurs
couches en fonction du profil vertical de la température (Bruno Sportisse, 2008). L'épaisseur
de I'atmosphére dépend notamment de I'activité solaire. Cette épaisseur fluctue entre 350
et 800 km avec une épaisseur moyenne d’environ 600 km. La figure 2.1 illustre cette stratifi-
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Figure 2.1 — Structure verticale de I'atmosphére. Adapté de (Malardel, 2009)

cation. La premiére partie de I'atmosphere (la plus proche du sol) est la troposphere, située
entre 8 et 18 km d‘altitude. Cette partie se caractérise par une diminution de la température
avec l'altitude. Au-dessus, c’est la stratosphére, jusqu’a environ 50 km, ou le gradient de tem-
pérature s'inverse et devient positif, notamment grace a I'absorption du rayonnement solaire
par l'ozone.

Couche limite atmosphérique

Dans ces travaux, I'étude de la dispersion atmosphérique des polluants se concentre dans
la troposphére, en particulier dans la couche limite atmosphérique (CLA ou “couche limite”).
Cette derniére correspond a la couche de la troposphere directement soumise a l'influence
de la surface terrestre. La description de son écoulement, en particulier du processus de mé-
lange, est présentée plus en détail dans la section 2.1.2. Par ailleurs, |la partie de I'atmosphére
située au-dessus de la couche limite est appelée “tropospheére libre” (Hanna S. R., et al, 1982;
Seinfeld, J. H. and Pandis, S. N., 2016). Les conditions d‘atmosphére libre sont en moyenne
proches du vent géostrophique qui correspond a I'équilibre des forces de Coriolis et des forces
de pression, libre de I'influence du sol.

La couche limite est en principe subdivisée en deux couches distinctes : la couche de
surface (CLS) (environ 10% de la hauteur de la couche limite) et la couche d’Ekman. Cette
derniére est définie de I'atmospheére libre a la CLS, la direction et le module du vent moyen
horizontal y varient avec l'altitude (spirale d’Ekman). La couche de surface est la couche pour
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laquelle la direction du vent ne varie plus significativement avec |'altitude. Il y existe une sous-
couche rugueuse située a proximité immédiate du sol dans laquelle intervient I'étape finale
du phénomeéne de dép6bt sec en interaction avec celui-ci. La phénoménologie de la CLA est
complexe car elle est directement affectée par le cycle diurne (alternance jour/nuit). Le cycle

Troposphere libre

Couche résiduelle

Couche convective

Couche convective

Couche stable

Couche de surface
YISV IV LLLL LSS LS TS S

(LSS T7T7FFES L

I T
midi coucher du soleil lever du soleil midi

Figure 2.2 - Evolution de la stabilité de la CLA au cours de la journée.

diurne crée des couches convectives, résiduelles et stables dans I'atmosphére, représentées
sur la figure 2.2.

Il existe, dans la CLA, deux principales échelles spatiales caractéristiques des phénomenes
atmosphériques : la micro-échelle (< 1 km) et la méso-échelle (1—1000 km) qui correspondent
aux phénomeénes atmosphériques prédominants dans le transport des polluants aux échelles
locales et régionales. Au-dessus de la couche limite atmosphérique se situent des mouve-
ments synoptiques qui correspondent typiquement au transport de polluants a I'échelle in-
tercontinentale (10% km). Les phénoménes atmosphériques associés aux échelles spatiales et
temporelles de ces travaux définis dans la CLA sont détaillés dans la section suivante 21.2.

Echelles considérées

Nous nous intéressons a présent a la structure horizontale a laquelle est soumise I'évo-
lution de la pollution résultante des incendies étudiés. A proximité immédiate de I'incendie
(dans un rayon d’environ 1km), la mécanique des effondrements multiples des structures du
batiment en feu est susceptible de provoquer une pollution locale importante qui n‘est pas
assimilable a la mécanique des fluides. Ainsi, de nombreux effondrements de grandes struc-
tures et des foyers locaux ou secondaires (Kelly et al., 2021; Khan et al., 2023), dans le voisinage
immeédiat du batiment en feu, peuvent générer de fortes émissions au sol ayant un impact qui
n‘est pas pris en compte par la phénoménologie des processus atmosphériques évoqués pré-
cédemment. Par conséquent, ces travaux concernent I'impact des fumées d’incendie de 1 a
plusieurs dizaines de kilometres de la source dans la direction du vent, dans lI'optique d'une
élaboration de stratégie de prélevement en extérieur (par opposition a la qualité de I'air “en
intérieur” de batiments).

La zone de prédilection du LCPP est la région Tle-de-France; les incendies concernés se dé-
clarent donc majoritairement dans une zone urbaine. Les obstacles présents dans les zones
urbaines exercent une résistance sur le vent et conduisent a une augmentation de la turbu-
lence, causée par les influences en aval des structures urbaines, ce qui a pour effet de ralentir
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localement le flux de vent moyen. De plus, les batiments ont la capacité de dévier le flux
moyen de |'atmosphére dans des directions horizontales ou verticales, modifiant ainsi la tra-
jectoire des particules portées par I'écoulement. Par conséquent, les éléments, tels que la
surface terrestre ou les batiments, peuvent jouer un réle important pour la modélisation de
la dispersion atmosphérique en milieu urbain (Defforge, 2019). Cependant, la zone d'intérét
de I'étude de l'ordre de 10 km et le rejet de fumées d’incendie s’effectue en hauteur (~ plus
de 100 m). L'influence du bati intervient ainsi localement lors de la retombée des fumées. La
prise en compte des données du bati est négligée dans la suite et fait I'objet d’une perspec-
tive de ces travaux. Les données d’occupation des sols ainsi que les données de topographie
sont en revanche considérées.

Quant a I'échelle temporelle, elle est de l'ordre de plusieurs heures, voire de plusieurs
jours a compter du début de I'incendie. Cette échelle de temps est a priori pertinente pour
traiter les transformations physico-chimiques des particules atmosphériques imputables no-
tamment aux processus de coagulation et de condensation/évaporation. La coagulation est
néanmoins davantage associée a un changement dans la distribution en taille des particules
qui composent le panache de fumées, qu’a un changement dans la masse transportée si I'on
ne suit qu’un indicateur agrégé en taille comme les PMqq. La condensation et |'évaporation
seront influencées par les conditions météorologiques et de combustion de fagon complexe
(Sakamoto et al., 2016). Dans ces travaux, nous considérons que la variabilité induite par les
transformations physico-chimiques des particules est négligeable au regard des incertitudes
globales associées au rejet (Hodshire et al., 2019). Dans la suite, les espéces sont considérées
inertes et le dépdt comme l'unique processus de perte de la masse transportée.

21.2 Advection-diffusion

Au sein de la CLA, les polluants émis sont dispersés plus ou moins rapidement selon deux
phénomeénes. Le premier est le transport horizontal par le champ de vent qui explique le
déplacement des polluants les plus stables sur de longues distances. Le vent vertical étant
négligeable, le second mécanisme est le mélange vertical par la turbulence atmosphérique,
c'est-a-dire des mouvements tourbillonnaires balayant une large gamme d’échelles, liés aux
effets de couche limite qui mélangent les polluants verticalement. Ces processus définissent
“I'advection-diffusion” des polluants dans I'atmosphere. La turbulence est un effet généré
dans la CLA par la présence de la surface terrestre et est un concept essentiel a comprendre
dans la dispersion atmosphérique étant donné son fort impact sur I'évolution de la concentra-
tion d'un polluant dans I'atmosphére. En pratique, on peut distinguer la turbulence d’origine
mécanique et la turbulence d’origine thermique parmi les processus de mélange.

La turbulence, d'origine mécanique et/ou thermique, est responsable de la dilution des
polluants et donc de la baisse des concentrations de polluants en aval des sources. Les mou-
vements turbulents dont la taille caractéristique est du méme ordre de grandeur que celle
du panache sont ceux qui contribuent le plus a la dispersion du panache. En pratique, un pa-
nache de polluants est toujours dispersé dans I'atmosphére car il y a toujours des “tourbillons”
plus petits que la taille du panache de fumée (Bruno Sportisse, 2008). L'efficacité du mélange
turbulent dépend donc a la fois de la turbulence et de I’échelle caractéristique du panache
de polluants qui varie en fonction de la distance par rapport a la source. Ces processus de
mélange peuvent étre appréhendés en considérant les profils verticaux de la vitesse du vent
et de la température et sont présentés ci-apres.

La turbulence d’origine mécanique intervient dans la CLS ouU la force de Coriolis devient
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négligeable. Cette turbulence correspond au cisaillement du vent di au frottement sur le sol.
Le profil du vent y est complexe en raison de I'adhérence du flux atmosphérique au niveau
de la surface. Une maniere de le définir est de considérer, pour un vent moyen w, un profil
vertical de vitesse du vent (2.1) en fonction de I'altitude dans la CLS,

ou_ 91

2.1
yraiet (27)

avec k la constante de von Kdrman et u, la vitesse de friction. L'intégration de (2.1) entre les
altitudes z; et 25 conduit a une loi logarithmique (2.2).

U(z) — (2) = % In (j—?) . 2.2)

En définissant la longueur de rugosité z; comme la hauteur a laquelle le vent moyen est annulé
par I'effet de la rugosité, nous pouvons alors déterminer le profil de vent (2.3).

a(z) = i (i) (2.3)

K 20

Ainsi, ce profil logarithmique décrit I'effet du cisaillement de la vitesse du vent et permet de
décrire I'écoulement atmosphérique dans la CLS en cas d’atmosphére neutre. Cette derniére
notion est explicitée dans la section suivante.

Outre la turbulence mécanique, il existe, dans la CLA, de la turbulence d’origine thermique
lide au gradient vertical de température potentielle, en particulier induit par le cycle diurne
(le sol se réchauffe le jour et se refroidit la nuit). A I'échelle du continuum, qui est la plus
petite échelle a partir de laquelle le fluide peut étre considéré comme un milieu continu,
le paramétre température est caractéristique de I'agitation des particules dans une parcelle
d‘air. En pratique, la température potentielle 6 est utilisée pour décrire la température de
I'atmosphére et correspond a la température corrigée des différences de pression avec la
hauteur (équation (2.4)), avec R,; la constante des gaz parfaits pour l'air et C, la capacité
thermique massique a pression constante de l'air.

o) =7 Ig0z>>Ra"/Cp

Ceraisonnement est valable pour I'air sec. Lorsque l'air est chargé d’humidité, il est nécessaire
de corriger les variations dues a cette humidité. Un raisonnement similaire est alors applicable
a la température potentielle virtuelle 6,'. Dans une atmosphére adiabatique, la température
potentielle est constante en fonction de la hauteur. En pratique, I'atmosphére n’est pas tou-
jours adiabatique et le profil de la température potentielle détermine la stabilité des couches
de I'atmosphére : si %9; < 0, la couche est instable et si %i“ > (), la couche est stable.

La température potentielle est la température hypothétique que prendrait une parcelle
d’air si elle était abaissée au niveau de la mer par compression adiabatique. La notion de
température potentielle permet de comparer des parcelles d’air provenant de différentes
hauteurs dans la masse d‘air. Connaitre I'évolution de la température potentielle donne |'état
de la stabilité de I'atmosphére.

(2.4)

1. correction de la température par la considération de I'humidité spécifique Hy: 6, = 8 + 0,61 Hy0
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Notion de stabilité

La stabilité de I'atmosphére découle d‘une variation dans le profil de température poten-
tielle. Plus la température est basse, plus la parcelle d'air est dense, et plus la température est
élevée, moins la parcelle d'air est dense. Lorsque deux parcelles d’air de températures diffé-
rentes sont juxtaposées verticalement, un effet de poussée liée aux effets de la flottabilité
(qui représente la conjonction de la force de gravité et de la poussée d’Archiméde pour un
fluide) apparait donc: la parcelle d'air chaud subit un effet ascendant par rapport a la parcelle
d‘air froid. Cet effet génére des turbulences (mélange d’air) et est caractéristique de la stabi-
lité atmosphérique. Il existe trois états de stabilité des couches atmosphériques en fonction
du gradient vertical de température :

— neutre, la turbulence est uniquement d’origine mécanique;

— instable, dans laquelle les polluants sont fortement brassés par la turbulence principa-
lement d’origine thermique;

— stable, souvent nocturne, ou la turbulence mécanique est amortie par la stratification
thermique et les polluants ne sont que faiblement dispersés verticalement.

Ces trois états de stabilité permettent de caractériser I'état d’'agitation d’une couche atmo-
sphérique dans la CLA.

Plusieurs couches atmosphériques de stabilité différente peuvent composer la CLA, no-
tamment avec des couches d’inversion prés du sol générées par le cycle diurne. Une couche
d’inversion est une couche d‘air présentant un gradient potentiel de température positif. Elle
peut se trouver a n‘importe quelle altitude. En général, une couche d’inversion peut se pro-
duire de quatre facons différentes (Malardel, 2009) :

1. par la descente et le réchauffement de I'air dans la colonne d‘air au-dessus d’un anticy-
clone, on parle d'inversion de subsidence;

2. par le refroidissement de I'air prés du sol au cours de la nuit, on parle d'inversion noc-
turne;

3. parle passage d’une masse d’air sur une surface froide, on parle d'inversion d’advection;

4. par le passage d'une masse d‘air chaud a partir d’un front chaud sur une masse d‘air
froid, on parle d'inversion frontale.

La hauteur z; définit la hauteur a laquelle le gradient vertical de température s’inverse. La
figure (2.3) montre l'inversion de température pour le jour (a gauche) et la nuit (a droite). Le
cycle diurne est en partie responsable de la stratification de I'atmosphére. Le réchauffement
de I'atmosphére est provoqué par la réflexion du rayonnement solaire et surtout la transmis-
sion de chaleur absorbée par le sol vers |'air. Cette stratification de I'atmosphére se traduit
par plusieurs couches stables/instables et peut s‘étendre sur plusieurs kilométres.

Les situations en cas dits instables et stables nécessitent une correction des équations
descriptives de la turbulence mécanique. En particulier, I'équation (2.3) devient (2.5) pour
laquelle le cas neutre est défini lorsque ¢ = 0.

a(z) = % In (zio + @ (L;)) (2.5)

OU une maniére classiquement utilisée pour définir ® est issue des relations de Businger et al.
(1971) et Lyo est la longueur de Monin-Obukhov.
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Figure 2.3 — Représentation de I'inversion de température : inversion en hauteur le jour (z; de
I'ordre de 100 m a gauche) et inversion prés du sol la nuit (2; de I'ordre de 10 m a droite).

La longueur de Monin-Obukhov est le rapport de la production de turbulence due au
cisaillement du vent p. par rapport a la production/consommation d‘énergie cinétique turbu-
lente due a la flottabilité p; que multiplie 2y la longueur de rugosité (relation (2.6)).

LMO — _ZO - (26)
Ds

avec p. = u* /(K z9) et pr = g/0,(Qo+ 0,610 Ey), Qo le flux cinématique de chaleur sensible
et F le flux cinématique d’évaporation. La longueur de Monin-Obukhov est souvent utilisée
pour définir la notion de stabilité qui découle de I'influence de la stratification thermique sur
la turbulence et conduit ainsi a distinguer les différentes conditions atmosphériques (stable -
Luo > 0; instable - Lyo < 0; neutre - Ly — £00)

21.3 Processus de perte

En plus des émissions et du transport dans I'atmosphére, de nombreuses espéces peuvent
subir des processus de perte liés au dépdt humide (lessivage par la pluie ou a I'intérieur des
nuages) et au dépdt sec a la surface du sol (d0 notamment a I'absorption par les végétaux).
Dans ces travaux, le lessivage n‘est pas considéré étant donné I'absence de pluie lors des in-
cendies d'intéréts. Le dépbt sec est donc I'unique processus de perte pris en compte dans
ces travaux. Il est dU a la captation par les éléments de surface (les plantes, les batiments, le
sol,... ) d'une partie des polluants présents dans l'air. Cette captation induit un flux diffusif
vers la surface. Pour les particules les plus pesantes, le flux sédimentaire se juxtapose a ce flux
diffusif. L'échelle caractéristique de variabilité spatiale du dépobt sec peut étre de quelques
métres, voire de quelques centimetres.

La diffusion de la concentration d’un polluant est régie par I’équation (2.7) avec K le co-
efficient vertical de diffusion d’'une concentration c et ouU le flux de dépbt est représenté par

—Koc/0z.
oc 0 oc
FTie <—K£) =0 2.7)

On introduit communément la vitesse de dépbt sec, notée ici w, en supposant que le flux
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de dépét sec Fy,, (2.8) est proportionnel a la concentration du polluant c.
Fyy = w(z) x ¢(2) (2.8)

Dans la littérature, la formule généralement utilisée pour exprimer la vitesse de dépdt sec
totale w consiste a combiner la vitesse de sédimentation w, avec la vitesse dit “de diffusion”
wy (Venkatram and Pleim, 1999) par la relation (2.9).

W

1 —exp <—w:”(;)>7

Les vitesses de dépdt dépendent du diamétre des particules. Lors d'un incendie, des parti-
cules de différentes tailles sont émises dans I'atmosphere, en particulier de la suie. La vitesse
de dépobt des particules de petit diamétre tend vers wy tandis que la vitesse de dépot des
particules de grand diametre tend vers w.

Les processus impliqués dans le dépbts secs par diffusion et par sédimentation sont dé-
crits dans la figure (2.4). L'estimation des dépots par diffusion dépend des conditions mé-
téorologiques et est donc plus complexe a évaluer que la sédimentation. Le dépbt sec par
diffusion est fonction de la turbulence atmosphérique, des caractéristiques des polluants et
des caractéristiques de la surface.

w(z) = (2.9)

sédimentation diffusion
. R, résistance
aérodynamique
~ N :
transfert vertical turbulent N

dans I'atmosphére
vers la surface

1mm 4 transfert par diffusion brownienne
au-dessus de |a surface &

0 mm (surface) Y brownienne, interception ou inertie

dépbt sur la surface par diffusion )_,‘%

Figure 2.4 — Processus intervenants dans le dépot sec en fonction de I'altitude z pour les par-
ticules.

Il se décompose en une succession d’étapes : i- transfert vertical turbulent dans I'atmo-
sphére vers la surface (en bleu) et ii- transfert par diffusion brownienne et captation par la
surface (en orange) dans la couche quasi-laminaire prés du sol. Les processus impliqués dans
la couche quasi-laminaire sont décrits dans la figure 2.5.

35



diffusion brownienne —. = ... % ... ” N ‘\ ...............

<+ obstacle | e

Figure 2.5 — Processus intervenants dans la représentation du dépét sec dans la couche quasi-
laminaire.

On introduit généralement la notion de résistance au dépot pour représenter ces diffé-
rentes étapes et les processus associés. La vitesse de diffusion est donc régie par la résistance
aérodynamique et la résistance de surface a travers la diffusion brownienne, I'interception et
I'inertie. Ces résistances peuvent étre modélisées et font I'objet de la section 2.2.3.

2.2 Modélisation de la dispersion atmosphérique

La modélisation de la dispersion atmosphérique a pour objet de prévoir la concentration
des polluants dans I'atmosphére en considérant, dans notre cas, I'’émission des polluants, leur
transport dans I'atmosphere et leur interaction avec le sol.

La simulation numérique de I'écoulement et de la dispersion atmosphérique peut étre
réalisée a |'aide d'un large éventail d'outils de modélisation. Ceux-ci vont de la simulation nu-
mérique directe de la turbulence a toutes les échelles (e.g., Coceal et al., 2014, 2006) ou les
Large-Eddy Simulation (e.g., Boppana et al., 2011; Moon et al., 2014; Xie and Castro, 2008)
permettant une analyse précise de la structure de |'écoulement et de son impact sur la dis-
persion des polluants (voire éventuellement des interactions avec celle-ci), a des approches
simplifiées utilisables en opérationnel (e.g., Gariazzo et al., 2014; Soulhac et al., 2016; Trini
Castelli et al., 2018). La méthode proposée dans ce travail, destinée a étre utilisée dans un
contexte opérationnel, est basée sur un outil de modélisation appartenant a cette derniére
catégorie.

Il existe trois approches pour la modélisation de la dispersion atmosphérique : I'approche
gaussienne, eulérienne et lagrangienne (Hanna S. R., et al, 1982; Rodean, 1996). Il est par
ailleurs possible de coupler ces approches pour optimiser la représentation de la dispersion
atmosphérique. Un des avantages d'un modele lagrangien est qu'il peut suivre finement une
émission ponctuelle avec peu de diffusion numérique. De plus, sans considération des réac-
tion physico-chimiques, cette approche permet de représenter seulement la trajectoire du
panache, réduisant ainsi le co0t de calcul par rapport a une approche ou il est nécessaire
de résoudre finement les équations sur le domaine simulé tout entier. Le modéle utilisé dans
ces travaux est le modele PMSS (Parallel Micro Swift and Spray) (Moussafir et al., 2004; Ol-
drini et al., 2017; Tinarelli et al., 2007) schématisé dans la figure 2.6. Il s'agit d'une chaine de
modeles constituée d'un modele CFD simplifié (Micro Swift) et d’'un modéle lagrangien a par-
ticules (Micro Spray).

La modélisation de I'écoulement propre a Swift est dans un premier temps abordée, suivie
de l'approche lagrangienne pour la modélisation de la dispersion des particules. La modélisa-
tion du dépbt sec par approche lagrangienne est ensuite abordée ainsi que la modélisation
de la vitesse de dépot.
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Figure 2.6 - Schéma du modéle PMSS : modéle CFD simplifié constitué d’'un modéle météo-
rologique 3D (Swift) et d’'un modéle lagrangien a particules (Spray).

2.21 Ajustement de I'écoulement

Le modele Swift diagnostique les champs atmosphériques tridimensionnels de vent, de
température et de turbulence avec un temps de calcul faible (~ quelques minutes) sur un
domaine prédéfini.

Il est alimenté dans ces travaux par les champs prévisionnels ou réanalysés du modele
AROME de Météo France (Seity et al., 2011) fournissant des données météorologiques dé-
taillées pour la France. Il s'agit d’'un modéle a maille fine (en latitude/longitude) qui calcule
les champs météorologiques avec une résolution spatiale de I'ordre de 0,013° (~ 1,3 km) ou
0,025° (~ 2,5 km). Le modele AROME prévoit des champs météorologiques constants et uni-
formes pour une heure dans chaque maille. Dans ce travail, la résolution AROME de 0,025°
est utilisée compte tenu de la disponibilité des données jusqu’a 1000 m d’altitude; par op-
position a la résolution de 0,013° uniquement disponible pour les niveaux verticaux O m, 2 m
10 m, 20 m, 50 m et 100 m et ne permettant pas de représenter correctement les phénomenes
dans la couche limite de I'atmosphére. AROME génére ses résultats a partir des données ré-
analysées a 00:00, 03:00, 06:00, 12:00 et 18:00 UTC et sont disponibles a 02:45, 05:45, 11:05,
15:05 et 22:45 UTC, respectivement. En plus des données météorologiques, le modéle Swift
est alimenté par des données de topographie de I'lGN (BD TOPO®) et d‘occupation des sols
CORINE Land Cover (CLC).

Les données d’entrée du modele Swift sont ajustées a une résolution prédéfinie, de I'ordre
de 50 m dans ces travaux. Un module de correction du champ atmosphérique permettant de
vérifier la conservation de la masse est inclus dans le modéle Swift (cf. figure 2.7).

L'étape A consiste en un ajustement vertical des données AROME de surface, en particulier
pour le vent avec une correction des interpolateurs par rapport au relief et a la rugosité. La
méthode de Cressman est utilisée pour interpoler de maniére bidimensionnelle et pondérer
les données méso-échelle en fonction de la distance au point de maillage du domaine pré-
défini dans Swift.

L'étape B est définie lorsque les données de bati sont prises en compte. L'effet des obs-
tacles sur I'écoulement peut étre modélisé en créant des zones spécifiques autour des bati-
ments. Dans ces régions, le champ de vitesse est initialisé a I'aide de diverses relations empi-
riques basées sur les dimensions du batiment et le vent incident, selon le principe décrit par
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Interpolation des valeurs aux points
de mesures sur les points de grilles

B Création des zones liées aux obstacles
C Ajustement du champs obtenu
D Calcul de la turbulence

Figure 2.7 — Principe de fonctionnement de Micro Swift en 4 étapes.

Rockle (1990). Les zones spécifiques sont les suivantes :

— zone de contournement amont : dans cette zone, le champ de vent contourne I'obs-
tacle;

— zone de recirculation : derriére |'obstacle, une zone de recirculation est créée;

— zone de sillage : dans cette zone située derriere la zone de recirculation, le vent est
modifié pour assurer une transition vers le champ de vent non influencé par I'obstacle.
Le vent est nul a la frontiére recirculation/sillage et croit dans la zone de sillage jusqu‘a
atteindre les valeurs du champ non perturbé.

Le rejet de fumée d’'incendies étant soumis a la flottabilité, I'influence du béti se fait principa-
lement et éventuellement au niveau des retombées du panache prés du sol. Par conséquent,
et en raison du co0t de calcul associé élevé, les obstacles (batiments) ne sont pas pris en
compte dans la suite. Ce sujet est discuté en perspective. La topographie et I'occupation du
sol sont en revanche bien modélisées.

Le principe général de I'ajustement du champ, I'étape C, est défini par i) la conservation
de la masse ii) étre le plus proche possible du champ de vent interpolé iii) tenir compte d‘une
imperméabilité a travers le sol, les obstacles et le sommet du domaine. Cela s’effectue par la
considération d’un multiplicateur de Lagrange A (Ratto et al., 1994).

9 " 9 / ou Ov  Ow
= — — —(w— Q — 4+ — 4+ —)dQ
J(V,\) /Q(u up)” + (v — wp) +S(w wp) dQ+ QA 8x+8y+ P d

Ve vV
écart entre I'écoulement ajusté et I'écoulement interpolé initial contrainte d’'incompressibilité

(210)
Cela revient a minimiser cette fonction en recherchant le couple (A, S) tel que I’écart (au sens
des moindres carrés) entre I'écoulement ajusté et I'écoulement interpolé initial soit minimal
et respecte la conservation de la masse, oU S est le coefficient de stabilité atmosphérique.
Ce dernier, défini entre 0 et 1, représente les contributions relatives des flux d’air horizontaux
et verticaux dans le domaine. Le coefficient S, défini en fonction du profil vertical de tempé-
rature potentielle et en lien avec les classes de stabilité de Pasquill disponibles en annexe B1,
est décrit par:

— dans un atmosphére stable (classes E et F de Pasquill), le vent tend a contourner les
obstacles du terrain horizontalement et le vent vertical est trés faible par rapport au
vent horizontal. S tend donc vers 0 pour que la minimisation favorise une modification
du vent horizontal en augmentant le co0t d’'une modification du vent vertical;
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— dans un atmosphére instable ou neutre (classes A a D de Pasquill), le vent peut plus
facilement passer au-dessus des obstacles et le vent vertical est plus fort. Les modifica-
tions du vent horizontal ne sont pas favorisées par rapport aux modifications du vent
vertical, S tend vers 1 .

Enfin, les parametres u*, Lyo, he et w* représentatifs de la turbulence sont calculés a
I'étape D. Ces paramétres représentent respectivement la vitesse de frottement introduits
dans la section 21.2, la longueur de Monin-Obukhov (2.6), la hauteur de couche limite et
I’échelle de vitesse caractéristique du mélange convectif.

Le parameétre w* représente I'échelle de vitesse caractéristique du mélange convectif (cou-
rants ascendants et descendants (Baerentsen and Berkowicz, 1984)) qui a lieu les jours marqués
par un fort rayonnement solaire. En d’autres termes, il s'agit de la vitesse a laquelle la turbu-
lence due a la flottabilité permet le mélange vertical sur la hauteur de couche limite définie
par le paramétre hg,.

Sur la base de I'albédo, du rapport de Bowen, de 2z et de parameétres météorologiques
définis au niveau du sol et fournis en entrée du modeéle Swift, ce dernier construit les champs
u*, Luo , he, , w*. A chaque point de la grille, Swift identifie le régime de stabilité atmosphé-
rique sur la base de la valeur du paramétre Lyo. Dans Swift, il existe plusieurs maniéres de
définir u* et Lyo. Dans ces travaux, ces quantités sont décrites par la formule de Louis (1979)
dans les cas instables et stables ainsi que Businger et al. (1971) dans le cas neutre.

L'ensemble de ces caractéristiques permet de calculer le profil de turbulence associé a
I'approche lagrangienne via Spray. Le domaine et la résolution de Swift est utilisé pour la pro-
jection des concentrations obtenues par Spray.

2.2.2 Dispersion lagrangienne

Le modéle Spray utilise les champs de sortie du modéle Swift et les parametres descriptifs
de la source pour calculer les champs de concentration et de dépot (Tinarelli et al., 2013; Trini
Castelli et al., 2018).

Le modéle Spray propose au moins deux fagons de configurer la source. La premiére est
une source de surface horizontale et la seconde est une source en volume. La seconde option
peut fournir des émissions sous la forme d’une fonction définie par morceaux, plus lisse ver-
ticalement que la premiére option, qui est une description discréte. Sur la base d'un pas de
temps de sauvegarde, le modéle Spray est utilisé pour calculer les champs de concentration
en 3D et de dépdt en 2D, projetés sur le domaine prédéfini. La méthode lagrangienne est
décrite ci-dessous.

Le modéle de dispersion utilisé dans ces travaux est basé sur une description lagrangienne
qui consiste a identifier une particule par sa position dans le domaine de calcul. Elle est basée
sur une description par trajectoire du mouvement des particules numériques, en fonction du
temps et des forces qui leur sont appliquées.

Comme les modeéles gaussiens et eulériens, les modeéles lagrangiens résolvent I'équation
d’advection-diffusion. La dispersion d’un polluant atmosphérique est simulée en suivant les
trajectoires d'un grand nombre de particules numériques, chacune portant une partie de la
masse du polluant émis. Les trajectoires sont obtenues en intégrant la vitesse de chaque par-
ticule numérique en fonction du temps. Dans les modéles lagrangiens a particules (Rodean,
1996), les positions des particules libérées sont mises a jour a la fois de maniére déterministe
par le champ de vent moyen et de maniére stochastique par une perturbation aléatoire due
a la fluctuation turbulente. Il s'agit d’'une approche de marche aléatoire décrite par I'équation
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de Langevin (Rotach, 2001) avec une taille des particules supposée fixe.

L'une des facons de décrire I'équation du mouvement d‘une particule est d'utiliser le
schéma de Thompson 87 (Rodean, 1996). Le mouvement d’une particule a la position X =
(X,Y, Z) est basé sur une forme non linéaire de I'équation de Langevin et défini dans la fi-
gure (2.8) comme la somme d’une valeur moyenne et d‘une fluctuation.

X(t+ At) = X(t) +U,(t) At + U, (t) At
Y(t+ At) = Y(t) +T,(t) At +U,(t) At

Z(t+At) = Z(t) +U.(t) At + U, (t) At

]

nouvelle mouvement
position de détermi-
la particule niste do
au vent

Figure 2.8 — Equation du mouvement d’une particule avec un pas de temps AT

Les équations descriptives pour U/ sont (211a) et (2.11b).

At 100%, /(1)2 At
ULt + At) — {1 —] v + 120 (1 + @) A+ (o (250 i =y

(211a)
) / ) At
Ui(t + At) = a(Uj, X) + p(t)ou 2T—, i=z (211b)
L;

ou:
— i, est un nombre aléatoire tiré d'une loi de distribution
— le terme a est déterminé en imposant la condition well mixed supposant que les parti-

cules se déplacent dans un milieu de maniére homogéne et que la concentration des
particules est uniformément répartie dans le milieu.

Il existe plusieurs maniéeres de définir le profil de turbulence du modeéle lagrangien. Le
profil utilisé dans ces travaux est celui de Hanna S. R., et al (1982) sans obstacle. Dans la couche
limite, i.e. pour z < h¢, avec z représentant la hauteur courante au-dessus du sol, les profils
de turbulence (Hanna S. R, et al, 1982) du modéle Spray sont déterminés comme suit, avec
des champs liés a la turbulence calculés par Swift (u*, Lyo, hel, w*) et avec f, le paramétre de
Coriolis :
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— Conditions stables :

ou(2) =2.0u. (1 — 2/he), 0u(2) = 1,3u.(1 — 2/he)

o, (2) = ou,(2) = V0,5 (0% + 02)

ow(z) = 1,3us(1 — 2/he)

Tro(2) = Tpy(2) = 0,11 (heifou,) (2/he)™
Tr.(2) = 0,10 (her/0w) (2/he)™
Skewness(z) =0

— Conditions neutres : Lyo < —300 et Lyo > 300

ou(2) = 2.0u e P gy (2) = 13ute 2

ou, () = ou,(2) = /0,5 (07 + 03)

ow(2) = 1,3u*e_2f2/"*

Tro(2) = Try(2) = Tr.(2) = 0,52/ (0w (1 + 15f,/u”))
Skewness(z) =0

— Conditions instables : —300 < Lyo < 0

v, (2) = op, (2) = w* (12 — 0,5he/Lyo) '/

0,763(z/he )™ si 2 < 0,4he,
ow(z) = ¢ 0,722w*(1 — 2/he )% si 0,4 hey < 2 < 0,96 he,
0,37w* $i 0,96 he, < 2 < he,

Tr.(2) = Try(2) = 0,15he /ou,
0,12/ (0(0,55 4+ 0,38(z — 20)/Lwuo) siz < 0,1 he etz < zg— Lyo
Tr.(2) = < 0,59z /0, siz<0,1hcetz>z)— Luo
0,15(he /o) (1 — e7%%/he) siz > 0,1 he

Skewness(z) = w*s (1,42 /he) o—25%/ha

ou
— oy, et oy, sont les variances des vitesses turbulentes horizontales (en m-s™1);
— 0, est la variance des vitesses verticales (en m-s™!);
— Skewness est I'asymétrie de la distribution des vitesses verticales (en m3.s73);
— T4, Ty et T, sont les échelles de temps lagrangiennes (en s)

Les concentrations sont calculées en utilisant la quantité totale de pollution transpor-
tée par toutes les particules numériques dans un certain volume. Pour un flux de polluant
Q en kg-h™! et N, particules numériques émises tous les pas de temps At, chaque parti-
cule transportera m,, = @ - At/Npar. L'augmentation du nombre de particules numériques
améliore la précision des résultats, puisque chaque particule porte une masse plus petite. Le
temps de calcul dépend linéairement du nombre de particules numériques et du vent moyen.
L'augmentation du nombre de particules numériques augmente donc également le temps de
calcul.
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Cette approche permet de décrire le transport et la diffusion d'un polluant dans I'atmo-
sphére. Outre le transport, des processus de perte liés exclusivement au dépoét du polluant
dans un cas non réactif sont impliqués dans |'évolution d’un polluant dans I'atmosphére. En
particulier, le dépot sec associé aux particules est défini ci-dessous. Le lessivage, qui n‘a pas
été modélisée lors de ce travail en raison de |'absence de pluie lors des incendies d’intérét,
est définie en annexe B.2.

2.2.3 Processus de perte

Dans les modeles de dispersion atmosphérique, les processus de perte (dép6t sec ou hu-
mide) représentent un flux de polluants vers le sol qui épuise le panache. Il existe deux types
de dépbt : les dépbts secs qui représentent la capacité du sol a retenir les polluants et les
dépdbts humides qui modélisent le lessivage du panache par les gouttes de pluie, introduits
dans la phénoménologie de I'écoulement en section 2.1.3. Dans la suite, nous nous intéressons
a la modélisation des dépbts secs associés aux particules qui constitue l'unique processus de
perte de nos applications.

Dépot sec lagrangien

Dans une approche lagrangienne, les dépdts secs peuvent étre diagnostiqués en calcu-
lant la probabilité de dép6t de chaque particule numérique prés du sol. Certaines approches
considérent cette probabilité de dépdbt sur la base de la proposition de Monin (1959). Ce
dernier considére une condition de bord (212) prés de la surface a z,,; pour I'dquation de
diffusion verticale en y introduisant un paramétre b tel que b > 0, avec w, correspondant a la
vitesse de sédimentation.

(K(z)% + wse — bc> =0, (212)

Z=Zsurf

On supposera ci-apres que K, le coefficient vertical de diffusion, est une constante (exprimée
en m?/s) pour simplifier le probléme. Le sens du paramétre b est déduit des comportements
asymptotiques :
— si b = 0, la condition sur le flux vertical impose donc un flux nul. Cela implique qu’en
z = Zy le flux diffusif compense le flux par sédimentation (qui est forcément dirigé
vers la surface). Il n'y a pas de transfert de polluant sur la surface, toute la pollution
reste dans l'air;

— sib — oo, puisque K et w, ne sont pas infinis, cela implique ¢(z,,) — 0. Le sol absorbe
sans restriction le flux diffusif et le flux de sédimentation qui sont alors les processus
impliqués dans la cinétique du transfert vers la surface;

— dong, si0 < b < oo, celaimplique que le sol absorbe une certaine proportion du flux
qui serait constaté en I'absence de surface. Les processus de captation par la surface,
qui influent sur la cinétique du transfert, sont implicitement pris en compte a travers b.
Autrement dit, b est la vitesse de dépot totale w définie par I'équation (2.9) (défini dans
la section 2.1.3), incluant ainsi la vitesse de sédimentation et la vitesse de diffusion.

En définissant F' comme le flux de dép6t, qui correspond a la quantité de polluant (en ug)
déposée par unité de surface (en m?) et par unité de temps (en s), les conditions sur w (= b)
peuvent étre schématisées (figure 2.9). De plus, c est une concentration, donc par définition
positive ou nulle. Le terme ((K/c) x (0c)/(0z)) est défini comme l'opposée de la vitesse
diffusive (= —wy) tel que w = wy + w;.

42
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Z = 2

surface
surface
surface

v '

LSS LSS YIS
w =0 w >0 w >0

Figure 2.9 — Schématisation des conditions sur b au niveau de la surface définies par Monin
(1959). Pour chaque condition, une fleche grise correspond a la vitesse de sédimentation w,
ou a la vitesse de diffusion wy, tel que w = wy + w; (fleche verte).

Notons que le cas w < 0 est par définition non défini. En effet, dans la mesure ou cette
vitesse serait négative, elle conduirait a la production de polluants plutét qu’a leur perte.

Par la résolution de Monin (1959), la valeur extraite pour calculer le dépdt est P(t;h),
constituant la probabilité de I'événement “une particule, située a l'altitude h au temps 0, est
absorbée par la surface de la terre dans l'intervalle de temps [0; £]” (213).

P(t;h) = 1—/ p(z,t; h)dz
0

= (wfsfh>¢ [_%} o [‘%} (213)

2w — w, (wh w(w—ws)t) [ h—l—(2w—ws)t]
- ————exp +—— )0 |- ;
W — W, 2K t

K K

avec ¢ la distribution de probabilité de la loi normale standard, K le coefficient de diffusion
verticale (en m?-s71), w, la vitesse de sédimentation (en m-s~1), et w la vitesse de dépot sec
(en m-s™h).

Le paramétre w est une donnée d’‘entrée du modele lagrangien, le parameétre w, étant
calculé a l'aide de la formule de Stokes (1.5a). En appliquant cette probabilité, une masse
égale a mgy., = P(h, At)-m,,, est soustraite de la masse portée par la particule numérique et
se dépose sur le sol. La masse transportée par la particule numérique est alors (1 — P(h, At))-
Mps- La modélisation des dépdts a l'aide de I'approche de Monin (1959) est celle considérée
dans ce travail et nécessite la détermination d’une vitesse de dépbt sec.

Vitesse de dépot

Nous nous intéressons a présent a la modélisation de la vitesse de dépdt qui est une don-
née d'entrée du modeéle Spray pour la modélisation du dépdt sous approche lagrangienne.
La modélisation de la vitesse de dépo6t des espéces polluantes est un phénomeéne représenté
par plusieurs processus physiques tels que la diffusion, la sédimentation, I'impaction, I'inter-
ception présentés dans la section 21.3.

La modélisation des processus impliqués dans la représentation du dépbt sec, en particu-
lier la sédimentation et la diffusion (figure 2.4), est explicitée ci-aprés.
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La sédimentation d'une particule se produit lorsque les forces de gravité, de flottabilité
et de trainée de la particule sont en équilibre (Seigneur, 2018). Pour les particules de faible
diamétre, de l'ordre du libre parcours moyen de Iair, c'est-a-dire ~ 6,6 10~® m dans des
conditions de température et de pression normales, la loi de Stokes n’est plus applicable et
c'est le facteur de Cunningham qui est utilisé. Le calcul de la vitesse de sédimentation w; est

décrit dans I'dquation (2.14).
- Poo d2 Cc
w, = g (pp p ) (214)
18 fioo

avec:
— ¢ :accélération de la pesanteur (m-s—?)
— p, : masse volumique de la particule (kg-m™3)
— poo : Masse volumique de l'air (kg-m~?)
— d: diamétre de la particule (m)
— Jloo : Viscosité dynamique de I'air (kg-m~1-s71)

— (. : facteur de correction de Cunningham (cf table 2.1 pour les valeurs de référence en
fonction du diamétre des particules).

Diameétre de particule (Lm) Facteur de Cunningham

10 1,01
1 1,16
01 2.8
0,01 22

Table 2.1 — Valeurs du facteur de correction de Cunningham en fonction du diamétre de par-
ticules (Seigneur, 2018)

Les processus de diffusion d'une particule sont modélisés au travers de la résistance aéro-
dynamique et de la résistance de surface.

— Résistance aérodynamique :

Elle représente les processus de transport vertical par diffusion turbulente dans I'at-
mosphere. Cette résistance au transfert est élevée dans une atmosphére stable ou la
dispersion turbulente est faible; elle est faible dans une atmosphére instable ou la dis-
persion turbulente est élevée et peut donc transporter efficacement les polluants vers
la surface. Cette résistance peut étre exprimée dans les cas neutre, instable ou stable
(215a), (215b) (Businger et al., 1971) en fonction de s la constante de von Karman, de
zref la hauteur a laquelle la concentration de polluants est considérée par rapport au
sol pour le calcul de la vitesse de dépbt, z la longueur de rugosité, Lyo la longueur de
Monin-Obukhov, u* la vitesse de frottement et ® la fonction de stabilité intervenant
dans le profil de vitesses de vent (équation (2.5)).

1
R,=—In (zt/70) cas neutre (215a)
KU
1
R, = —— (In(2et/20) — ® (2er/Lmo)) ~ cas stable/instable (215b)
KU

Ces formulations impliquent des hypothéses et ne s’appliquent que dans la couche
de surface, c’est-a-dire la couche la plus basse de I'atmosphére ouU les flux verticaux de
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transfert de chaleur, de quantité de mouvement et de masse sont constants en fonction
de l'altitude (entre la surface et ~ 10 % de la CLA).

Résistance de surface :

La seconde phase est associée a une résistance de surface (ou résistance de couche
quasi-laminaire (Seinfeld, J. H. and Pandis, S. N., 2016)). Elle est due a la diffusion dans
une couche dair trés mince en contact avec la surface (de I'ordre du millimétre) présen-
tant un régime d'écoulement quasi-laminaire. Par conséquent, cette résistance dépend
principalement du coefficient de diffusion brownienne des particules ainsi que des pro-
cessus d’'inertie et d’interception. Cette derniére est exprimée par la relation (2.16).

R, =1/(equ*(Ey + Ewm + En) fo) (216)

Cette relation dépend d’un coefficient empirique €y, de la vitesse de frottement u*,
d’efficacité de collecte E', F'rpr et Efn représentant respectivement la diffusion brow-
nienne, I'impaction et l'interception, et enfin d’un terme de correction qui représente
la fraction de particules adhérant a la surface aprés contact fp. E;, By et By sont défi-
nis dans le modéle de Zhang (2001), avec une correction apportée par (Seigneur, 2018)
sur le terme Ei pour la cohérence avec la diffusion moléculaire et pour étre en accord
avec les données expérimentales de Moller et Schumann (Méller and Schumann, 1970).
Ces termes sont définis par les relations (2:17a), (217b), et (217c) en fonction de Sc le
nombre de Schmidt qui caractérise I'importance relative de I'advection par rapport a
la diffusion (Seigneur, 2018), d, le diametre de la particule, d; une dimension caracté-
ristique des éléments de rugosité de la surface et o, [ et 7y des coefficients empiriques
dépendant de la nature de la surface.

b, = 50_2/3/15 (217a)
Eyn = (St/(a + St))? (217b)
Ey =05 (d,/d;)? (217¢)

Ainsi, la vitesse de diffusion wy est généralement exprimée par la relation (2:18) pour les
particules en fonction de la stabilité de I'atmosphére.

wy =1/(R, + R,) (218)

La vitesse de sédimentation w; et la vitesse de diffusion wy forment, par le biais de I'¢qua-
tion (2.9), la vitesse de dépbt total w.

2.3 Application a I'incendie de Notre-Dame de Paris

La modélisation de la dispersion atmosphérique est appliquée a I'incendie de la cathé-
drale de Notre-Dame introduit dans le chapitre 1. Une étude de la situation météorologique
est réalisée sur la base de prévisions et de réanalyses pour nous permettre d’obtenir une éva-
luation de l'erreur commise sur les concentrations lorsque les données réanalysées ne sont
pas disponibles, a fortiori en situation opérationnelle.

Les émissions sont déterminées en se basant sur les estimations du rapport de I'INERIS
INERIS (2019). Nous avons vu dans le chapitre 1 que le terme source se compose d'un débit
de polluant et d'une hauteur effective d’émission.

45



— Débit:
Selon le rapport, le polluant concerné par I'’émission est le monoxyde de plomb sous
forme de particules.
Une représentation de la distribution granulométrique des particules de monoxyde de
plomb est considérée avec 4 tailles de particules : PMy_q 5, PMyo1s, PMy_30, PMy_s0, OU “d”
représente le diamétre de particule.
La quantité de masse émise est considérée unitaire pour chaque espéce et chaque
heure d'émission pour ne pas apporter de biais dans la compréhension des résultats
obtenus.

— Hauteur effective :

La hauteur effective atteinte par le panache est estimée entre 150 m et 450 m. Nous al-
lons considérer dans la suite une source continue sur la verticale entre ces deux valeurs.

Outre I'émission, la vitesse de dépbt sec est une donnée d’entrée du modele de disper-
sion. Pour chaque taille de particule et compte tenu de la densité de particule estimée a
9500 kg/m?3, les vitesses de sédimentation appliquées sont les suivantes (INERIS, 2019) :

— PMyos, w = 0,017m-s™!
— PMys, w = 0,133 m-s~!
— PMy.30, w = 0,468 m-s~!
— PMgso, w = 1,15 m-s™*

La forte dominance de la sédimentation pour les particules de plomb par rapport a la vitesse
de diffusion implique que la vitesse de sédimentation peut étre considérée comme la vitesse
totale de dépbt sec. Ainsi, ces valeurs sont considérées en entrée du modéle PMSS. La réso-
lution spatiale considérée est de 60 x 60 m? sur un domaine 15 x 20 km?,

Le jeu de données de prévision utilisé dans ce cas est celui généré a 12:00 UTC par le
modéle AROME (Seity et al., 2011) étant donné qu'il s'agit du dernier jeu disponible a I'heure
de début de I'incendie (17:00 UTC). La figure 210 illustre le profil vertical du vent au niveau
de la source issu des réanalyses (a gauche) et les différences relatives entre les données de
prévision et réanalysées (a droite) pour quatre heures d'échéance a partir de 17:00 UTC qui
est I'heure de début de I'incendie. Nous remarquons que les différences s’accentuent au fur

500 Vertical mean wind speed profile 500 Vertical mean wind speed difference profile
17 hUTC |
18 h UTC |
19 h UTC [
4001 20 h UTC f 400
—— Analysis
— 300 — 300
3 3
= =
£ £
2 k=
(7] 7 (7
= 200 - T 200
. 17 h UTC
e 18 h UTC
100 100 1ohutc
p —— 20 hUTC
— <15%
——- >15%
0 T r r : T 0 r : T - :
4 6 8 10 12 -2 -1 0 1 2
Mean wind speed (m/s) Mean wind speed difference (m/s)

Figure 210 — Profil de vent tracé des données météorologiques d’analyses pour les heures de
I'incendie (a gauche) et différences prévisions-réanalyses (a droite).
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et a mesure que le temps s'écoule et des différences de plus de 15% pour les échéances 19h
UTC et 20h UTC. Ceci est d0 a la nature chaotique du systéme météorologique qui induit des
divergences deés que la condition initiale est éloignée, I'initialisation météorologique ayant été
réalisée a 12 :00 UTC.

Les différences météorologiques sont visibles dans les résultats de modélisation de la dis-
persion atmosphérique. Notons Cevisions €t Canayses €5 cOncentrations obtenues a partir des
données météorologiques prévisionnelles et réanalysées, respectivement. Les différences des

concentration C,nayses — C,

orevisions NOrMalisées en fonction des maxima de concentration sont

illustrées dans la figure 211 tel que :

Les figures 211a, 211b, 211c et 211d représentent respectivement les résultats pour 1y, 11, T

et T5.
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Figure 211 - Concentrations obtenues au niveau de la surface entre 17 :00 UTC et 21:00 UTC et
cumulées sur toutes les tailles de particules; différence normalisées C,ayses — Cprevisions Obtenue
(en pourcentage des maxima des concentration CanaWses et C’prevision).

Dans cette configuration, le maximum C,ayses €t Cprevisions €5t obtenu a T5. Nous remar-
quons des différences de concentrations jusqu’a 100% pour le temps 15 et T5. Cette différence
est due a une différence de vitesse et a un changement de direction du vent, tournant avec
I'utilisation des données de prévision, contrairement aux données d’analyses qui indiquent
une direction de vent stable (cf. figure 210). Les incertitudes liées a l'utilisation des données
de prévisions sont ainsi a prendre en compte lors de I'élaboration d’une stratégie de préléve-
ment, éventuellement avec une stratégie spatiale étendue.
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Le cas de I'incendie de Notre-Dame est par la suite utilisé comme cas synthétique pour
vérifier I'implémentation des méthodes d’assimilation de données mises en ceuvre dans le
chapitre 3. Ensuite, I'erreur météorologique qui constitue classiquement une erreur de modele
lide a la dispersion sera exploitée pour tester ces mémes méthodes.

Synthése

La phénoménologie de I'’écoulement modélisé dans ces travaux a été introduite pour la
modélisation de la dispersion atmosphérique. Pour représenter le mouvement d‘un polluant
non réactif dans I'atmosphére, les principaux processus sont : le transport horizontal par le
vent, le transport vertical par la turbulence et |la perte par dép6t.

Ces processus sont modélisés a I'aide d’'une approche lagrangienne. Le modeéle PMSS est
utilisé pour ajuster I'écoulement atmosphérique a une résoluion affinée a partir des données
du modéle AROME de Météo France et en fonction du relief, puis pour le calcul de la disper-
sion. En I'absence de pluie, seul le dépbt sec est considéré et dépend de la résistance aérody-
namique, de la résistance de surface et d'une vitesse de sédimentation. La vitesse de dépbt
sec est une donnée d’entrée du modele. Une maniére de la calculer est d'utiliser le modele
de (Zhang, 2001) et un terme de diffusion brownienne défini par (Seigneur, 2018).

L'incendie de Notre-Dame est considéré pour analyser I'impact de l'utilisation des pré-
visions météotologiques en situation opérationnelle. Le profil de vitesse de vent a d’abord
été étudié et révéle des différences dues a I'aspect chaotique des modeles météorologiques.
Ces différences de vitesse de vent ainsi qu’une différence de direction du vent impactent les
résultats de concentration au niveau de la surface.

Ce cas test constituera un cas synthétique dans les prochains chapitres afin de vérifier la
mise en ceuvre des différentes méthodes et l'erreur météorologique générée, qui constitue
une erreur classique de modeéle de dispersion, sera exploitée pour tester ces méthodes.
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Chapitre 3

Modélisation inverse d’un terme source

Les méthodes directes permettent d’estimer les conséquences d‘un phénomeéne a par-
tir de sa cause. Le principe de la méthode inverse est au contraire d’estimer la cause d'un
phénomeéne a partir de ses conséquences.

Dans une situation de rejet de fumée lors d’un incendie de grande ampleur, l'estimation
de I'émission de polluants est un défi compte tenu du nombre d’incertitudes en jeu (Akagi
et al., 2011; Christian, 2003; Invernizzi et al., 2021), a fortiori dans un contexte opérationnel.
Ce rejet, explicité dans le chapitre 1, est caractérisé par un taux d’émission de polluants asso-
cié a une hauteur effective (incluant le phénomene de surhauteur explicité en section 1.3). Or,
ces caractéristiques sont a priori mal connues : en conséquence, les simulations pour analyser
le comportement du panache sont réalisées avec de fortes hypothéses et soumises a d'im-
portantes incertitudes (Dumont Le Brazidec et al., 2021; Winiarek et al., 2012). Compte tenu
des incertitudes liées a |'estimation de la source (dynamique temporelle du taux de rejet, hau-
teur d'émission), si I'on dispose de mesures des concentrations dans I'atmosphére, il devient
intéressant d'utiliser une approche de modélisation inverse basée sur |'utilisation conjointe
de ces mesures et d’un modele de dispersion (Dumont Le Brazidec et al., 2020; Johansson
et al., 2022; Li et al., 2021; Winiarek et al., 2011). Par assimilation des observations de terrain
aux résultats de la modélisation, il est possible d’obtenir une estimation de la source, et par
conséquent une estimation de la dispersion des substances toxiques. Cette approche a été
largement utilisée a grande échelle (par exemple dans Winiarek et al., 2012; Zidikheri et al.,
2018) et, dans une moindre mesure a I'’échelle urbaine (par exemple dans Armand et al., 2021;
Kovalets et al., 2018; Kumar et al., 2016; Nguyen and Soulhac, 2016; Tilloy et al., 2013) mais
peu appliquée a la dispersion d'un panache de fumées en situation de rejet flottant (Hyman
and Pavolonis, 2020).

Ce chapitre présente les méthodes de modélisation inverse implémentées et appliquées
dans ces travaux a la dispersion atmosphérique de polluants a la suite d'incendies de grande
ampleur. Dans un premier temps, le cadre de la modélisation inverse bayésienne, sur lequel
s'appuient toutes les méthodes inverses développées, est présenté et les variables et para-
metres utilisés toute au long de ce chapitre y sont définis. Ensuite, la méthode du maximum
a posteriori est présentée dans les cadres inverses variationnels et semi-bayésien, suivie de la
méthode de Monte-Carlo par chaines de Markov (ou MCMC pour “Markov Chain Monte Carlo")
dans le cadre bayésien. Enfin, une application est présentée pour valider I'implémentation des
méthodes inverses et tester ces méthodes pour différentes stratégies de prélévement.
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31 Cadre de la modélisation inverse

La modélisation inverse par assimilation de données est définie comme I'ensemble des
techniques statistiques qui permettent d’améliorer notre connaissance (passée, présente ou
future) de I'état d'un systéme physique a partir de la donnée concomitante d’observations
sur le systéme et de sa connaissance théorique (ou a priori).

Dans ces travaux, le cadre de la modélisation inverse est défini bayésien. Le probleme
inverse peut &tre exprimé via le principe statistique de Bayes (31), étant donné x € RM
I'ensemble des variables a inverser, notamment celles qui caractérisent le rejet de fumées

d’incendie aussi appelé “terme source” dans la suite, ety € R¥* |'ensemble des observations
disponibles :
vraisemblance a priori
plylx)  p(x)
pxly) = : (31)
~—— p(Y)
a posteriori N~~~

évidence

Dans ce cadre bayésien, I'objectif est de reconstruire les distributions a posteriori des variables
d’intérét a partir des observations. La vraisemblance évalue la probabilité des observations
en fonction d'une source spécifique. La connaissance a priori est utilisée pour compenser le
nombre limité d’observations disponibles dans la résolution du probléme et garantit I'exis-
tence et l'unicité de la solution dans le cas oU Ny, # N,,,. L' évidence correspond a la pro-
babilité des observations. Celle-ci ne dépend pas de x et est divisée par elle-méme dans les
équations de la méthode inverse; il n'est donc pas nécessaire de la définir.

Les principales distributions a posteriori a retrouver sont celles qui définissent le terme
source de fumées d’'incendies. Ce dernier est défini a travers un vecteur noté m € R~ ex-
plicité ci-aprés. L'hypothése gaussienne est adoptée pour décrire I'a priori m ~ N(m,, B),
équation (3.2a), et la vraisemblance y|m ~ N (Hm, R), équation (3.2b) :

1
A = [z

1
plylm) = |R|L/2(27r) Nows/2

— 3 lIm—ms|2_
e 2 81, (3.2a)

6—%\\Y—Hm\\f_17 (3.2b)

ou [|lA]l2 1 = (A)TA, ' (A;) correspond au carré de la norme pondérée. Les différentes
variables sont définies ci-dessous.

x: On désigne par x le vecteur dont les composantes sont les variables qui décrivent I'état
réel du systéeme. Celui-ci contient l'intégralité des variables d’intérét a inverser. Il est
défini dans I'espace des états RV,

m: Le terme source caractérisant le rejet de fumées est défini par une masse émise par
unité de temps (kg-h™!) et représenté par le vecteur m. Par la suite, selon les configu-
rations des inversions mises en ceuvre, m est tout ou partie de x. La source est définie
avec des coordonnées horizontales (z,,y,) fixes et pour plusieurs coordonnées verti-
cales z; correspondant a des positions possibles de la hauteur d’émission effective. Les
hauteurs d’émission pré-sélectionnées qui définissent z; peuvent étre considérées li-
néique avec une certaine résolution ou bien ponctuelles sur la verticale (cf. section
2.2). Dans le cadre de la modélisation inverse, nous définissons une impulsion comme
un rejet unitaire temporel du terme source. Pour une source (x,,y,) a une hauteur d'émis-
sion 2, le nombre d'impulsions est égal au nombre de périodes temporelles a recons-
truire V;. Ainsi, pour N, hauteurs d’émission effective z, le total d’'impulsion s’évalue
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Y:Yp:

N

a N, = N; x N.. Le débit de rejet est représenté par le vecteur m € R dans ces
travaux.

En l'occurrence, dans les applications présentées par la suite, il s'agit de reconstruire la
masse émise par heure d’émission considérée.

Le vecteur d'observation est noté y et contient les données de prélevement effectuées
sur le terrain. La qualité des résultats de la méthode inverse dépend de la qualité du mo-
déle et de la qualité, du nombre, de la répartition et de la fréquence des observations.
Dans ces travaux, ce vecteur représente les résultats de mesures de concentrations dans
I'air disponibles a plusieurs localisations dans une période temporelle attenante au si-
nistre.

Le vecteur de prédictions, noté y,, est le vecteur contenant les concentrations prédites
par application du modele de dispersion avec le vecteur de débits m. Les composantes
de ces vecteur sont exprimées en pg-m 3 pour un nombre total de composantes fixé
a Nops.

L'opérateur du modele (aussi appelé opérateur d’observation) qui permet de faire le
lien entre le vecteur de débits m et les prédictions y, est noté H et décrit ci-dessous.
L'opérateur H est de taille N,,, X N, et représente le transport d’un terme source
m donné. Etant donné I'hypothése d’un polluant inerte, H est considéré linéaire. Cet
opérateur, aussi appelé matrice de transfert, source-récepteur, forward, Jacobienne ou
tangent linéaire (3.3) est composé de coefficients, ou le coefficient a la ligne ¢ et a la
colonne j correspond a la prédiction associée a I'observation 7 pour un débit de rejet
unitaire émis au moment j. Une modification de cette matrice sera présentée dans le
chapitre suivant pour proposer une optimisation du systeme inverse.

hig oo hiy; oo han,
H = hlvl hl:] hinvar (3'3)
ANgt 0 BN 0 BN N

Il existe des erreurs de mesures e* liées aux instruments utilisés et des erreurs de repré-
sentativité e”. L'opérateur d'observations comprend non seulement les opérations de
transformation et de projection existant dans H mais aussi les opérations d’interpola-
tion rendues nécessaires par la perte d’'information lors de la projection. Le vecteur de
prédictions est donc défini par la relation (3.4) avec l'erreur e = e# +¢” liée & H appelée
erreur d’observation

Yp = Hm + e (34)

La matrice [R];; = E[[e"];[e"];] est définie comme la matrice de covariance des erreurs
d’observations. Il s'agit d’'une matrice symétrique de taille R, On suppose également
qu’elle est positive (et donc inversible). Dans ce qui suit, nous supposerons que R est
connue. En pratique, cependant, il est tres difficile de I'estimer correctement car la
qualité de I'analyse qui en résulte en dépend fortement. On suppose que R est diagonale
et définie par la relation (3.5) avec rr € R,

R=rldy, (3.5)

bs )

ce qui implique que les observations sont toutes indépendantes les unes des autres
en décrivant l'erreur avec une seule variable r (par exemple dans Chow et al., 2008;
Dumont Le Brazidec et al., 2021; Winiarek et al., 2012).
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De part la complexité des modeéles utilisés et des approximation mises en oeuvres pour
les obtenir, la modélisation elle-méme est entachée d’erreurs et 'opérateur de propaga-
tion est imparfait. Il faut donc admettre que l'erreur de représentativité se décompose
en réalité en une erreur de représentativité telle que déja identifiée et une erreur due
a la modélisation imparfaite du modéle. Cette derniére source d’erreur est distincte de
I'erreur liée a la modélisation de I'observation, bien qu’elle soit de nature similaire. Ainsi,
lorsque I'on considere que 'erreur modele domine dans I'erreur d’observation on parle

plutét d’erreur modele pour définir e.

xp : Dans le cas oU le systeme est mal contraint, c’est-a-dire qu’il contient plus d‘inconnues
que d'équations, un terme d'ébauche noté x, est introduit et contient I'ébauche des va-
riables d'intérét considérées dans x. Ce vecteur fournit des informations sur le systéme
et peut étre estimé a partir d'une analyse antérieure ou d’une estimation dérivée de
principes généraux. Il s'agit de la meilleure estimation de |'état du systéme en I'absence
de toute autre information. Souvent, |I'ébauche est définie comme nulle (Dumont Le
Brazidec et al., 2021), supposant ainsi qu’il n'y a pas de biais systématique et que I'ab-
sence d’incendie est la norme.

L'ébauche associée a m est notée m,,.

B: L'erreur associée a |I'ébauche est définie comme |'’écart de l'estimation a priori a la réa-
lité. L'erreur est supposée non biaisée, méme si x,, a été ajusté pour le permettre. Une
matrice de covariance lui est associée, notée B € R=>*Ne On suppose également
qu’elle est symétrique définie positive (et donc inversible). De méme que pour la ma-
trice R, nous supposons B diagonale et définie par la relation (3.6) avec b € R

B=0ldy

var *

(3.6)

Les vecteurs et matrices introduits permettent de constituer mathématiquement notre
probleme inverse. L'objectif est de trouver I'évolution temporelle du taux de rejet m qui per-
met de simuler, par le modéle de dispersion, les concentrations les plus proches possibles
des observations mesurées y. Ce probléme de minimisation est régularisé a l'aide d'un terme
d’ébauche m,. Nous considérerons ainsi dans la suite de ce chapitre que le vecteur contenant
les variables d’intérét est défini par x = {m}, avec N,,, = N,,.. En outre, le vecteur d’ébauche
est défini par x, = {m,} et est de méme dimension que x.

Plusieurs types de méthodes sont appliquées pour résoudre le probléme inverse. Nous
verrons dans un premier temps la description de la méthode du maximum a posteriori dans
un cadre variationnel et semi-bayésien. Dans un second temps, une méthode de type Monte
Carlo par Chaine de Markov est présentée dans un cadre bayésien.

3.2 Méthode du maximum a posteriori

La mise en ceuvre d’'une méthode inverse déterministe présente un certain nombre d’avan-
tages, notamment en termes de rapidité d’exécution et de simplicité de résolution. La mé-
thode appliquée dans ces travaux est la méthode du maximum a posteriori et découle d'une
simplification du principe de Bayes avec les hypothéses gaussiennes introduites ci-dessus.
Dans le cas de ce type d’hypothéses, la méthode du maximum a posteriori équivaut a la mé-
thode des moindres carrés pour un probléeme linéaire ou linéarisé dont la solution est com-
munément appelée Best Linear Unbiased Estimator (BLUE).
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3.21 Cadre variationnel

La méthode inverse du maximum a posteriori dans un cadre variationnel consiste en la
minimisation d’une fonctionnelle de type moindres carrés. L'obtention de cette fonctionnelle,
notée J dans la suite, est explicitée ci-dessous :

m:.\xp(x|y) = max (p(ylx)p(x) )

_ o Hly—m2 1 ~Lmsll2,
T

De plus, pour € R*, x — —log(z) est une fonction strictement décroissante sur R*. Par
composition d’application, on obtient :

mxaxp(x|y) = mxin [— log (p(x]y)p(x))]

1 1 2 1 1 2
— min | — w2 ) — 3 (1= 1)
mxln { log <(27TT)NOM/2€ 2 ) log <(2ﬂ_b>Nw/26 2 )}

N... 1 . 1
= min [ =2 log(r 27) + =|ly — Hx||Z. + og(b2m) + =[x — x|l
x 2 2 2
= min ([ly = Hx|[z+ + [Ix = xs[5-)
= min J(x).

Nous sommes donc parvenus a nous situer dans un cadre variationnel qui donne une réponse
déterministe au probléme de minimisation. Il est a noter que dans le cas ou le vecteur d’intérét
x est composé par d’autres variables a inverser que m, par exemple par r et/ou b, les termes
de normalisation ne sont pas négligés et la solution est a reconstruire.

3.211 Equivalence a la méthode des moindres carrés

La résolution du probléme inverse consiste donc a minimiser la différence entre les obser-
vations et les résultats de simulation et la différence entre I'ébauche et le vecteur de contréle.
Par application de la fonction exponentielle, cela revient a maximiser la distribution a poste-
riori. Cette fonction 7, définie de R™ dans IR, équation (3.7), est dite de “colt” et corres-
pond a la méthode des moindres carrés obtenue lorsque I'on prend en compte un résidu et
un terme de régularisation de “Tikhonov”. Cette régularisation, définie en fonction du terme
ébauche, améliore le conditionnement du probléme et permet de garantir I'existence et |'uni-
cité d'une solution.

1 1
T = glly=mden + Slx—xll (3.7)
S——— S——
résidu régularisation de Tikhonov

Minimiser [J par rapport a x revient a rechercher une estimation optimale de x, que l'on
notera x*, qui résout le probléme inverse. Pour trouver x*, on étudie la variation de J (3.7)
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Sous une variation dx de x :

0T (x) = HOx)" R (y — Hx) + % (y — Hx) R! (—HOx)

1
5 (=
1 1 -1
+ 3 (0x)" B (x —xp) + §<X —x,) B (0x)
(

— (5x) TR 1(y — Hx) + (5X)T Bfl(x - xb)
= (x)"VT

avec la jacobienne de la fonction de coUt définie par (3.8) :

VJ = —HTR_l(y — Hx) + B_l(x — Xp). (3.8)

Résolution du probléme sans contrainte

L'extremum x* qui caractérise la solution est obtenu en résolvant I'’équation V.J = 0. De
plus, H est linéaire donc 7 est une fonction quadratique de x. Enfin, comme B est une matrice
définie positive, la fonctionnelle est strictement convexe et son extremum correspond donc
a un minimum.

VI(X) =0< —HR '(y — Hx*) + B ' (x* — x,) = 0
& HR 4B )x" —B 'x, = HTR 'y
& (HTRTH+B 1) (x" —x,) + HIR 'Hx, = HTR ly

Sx =x+ (HRH+B) THR ! (y — Hxy).

La matrice B est par définition inversible, la matrice HTR"'H est une projection par H dans
l'espace d'état x et est semi-positive donc la somme (B~! + HTR™!H) est bien inversible. La
matrice R est également inversible par définition. Ainsi, la solution de, min, J, et donc de la
méthode a posteriori, est bien définie et exprimée par I'estimateur BLUE x* via la relation (3.9)
en fonction d'un gain K et d’une innovation y — Hx,.

x* =xp + (BT +HTRH) THTR™! (y — Hxy) (3.9)
K : gain innovation

Cette formule représente le gain de |'assimilation de données a travers |'espace détat x. |l
existe aussi une autre maniere d'exprimer le gain a travers |'espace des observations y. Sui-
vant la méthode employée pour résoudre le probléme, I'une ou 'autre méthode peut étre
privilégiée. Lorsque |'espace des états est plus grand que |'espace des observations, il est plus
coOteux d'inverser (B~ + HTR™'H) dans la formule de Sherman-Morrison-Woodbury. Dans
notre cas, la dimension de I'espace d’état est généralement inférieure a celle de I'espace d’ob-
servation, de sorte que |'estimateur est formulé par la relation (3.9) dans l'espace des états.

L'estimateur BLUE est défini sans contrainte. Cela signifie qu’aucune contrainte supplé-
mentaire sur x n‘est définie. Cependant, cet estimateur contient les taux de rejet temporel,
qui sont positifs par nature. Nous devons donc ajouter une contrainte de positivité sur x dans
la prochaine sous-section, ce qui rend le systeme inverse non linéaire.

Résolution du probléme sous contrainte de positivité

Plusieurs méthodes d’optimisation, comme les algorithmes de descente et quasi-Newton,
peuvent étre utilisées pour résoudre un probléme inverse non linéaire. La méthode utilisée
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dans ces travaux fait partie de cette derniére catégorie d’'algorithmes. Elle consiste a approxi-
mer la fonction de coUt par son développement de Taylor a l'ordre 2, équation (3.10) autour du
point courant x et a choisir le nouveau point x; comme un minimiseur de ce développement
de Taylor.

j(x) = j(xk) + (x — Xk, Vj(xk» + % <x — Xk, Hessk(xk)(x — xk)> + 0(||x — xk||2) (310)

En particulier, nous utilisons I'algorithme Limited Memory Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno
Boundary (L-BFGS-B) pour résoudre le probléme sous contrainte de positivité. Il s’agit d'une
extension de I'algorithme L-BFGS (Fletcher, 1987) avec I'ajout de bornes de contraintes (“Boun-
dary”, Byrd et al., 1995). L'algorithme repose sur l'estimation ou I'approximation de la hes-
sienne Hessy (la matrice des dérivées partielles secondes) de la fonction de co0t J a l'aide
d’une matrice qui est mise a jour itérativement au fur et a mesure de la progression de I'al-
gorithme, ou le terme o(||x — x||*) est négligé. L'idée est d'accélérer la convergence tout en
évitant le calcul co0teux de la hessienne réelle. Cet algorithme nécessite les données d'entrée
suivantes : un état initial xo qui constitue une premiére approximation de la solution, V.7 (3.8),
J (3.7), les bornes de contraintes, une premiére approximation de I'inverse du hessien (symé-
trique définie positive) Hessal qui vaut la matrice identité par défaut, ainsi qu’'un paramétre
définissant la précision € de convergence a obtenir. L'algorithme résout le systéme inverse de
maniére itérative a partir de k = 0 avec les étapes suivantes explicitées a I'itération k :

1. Calcul de la direction : La direction de recherche de la solution est calculée par
d, = —Hess?Vj(xk)

2. Recherche de pas : |'algorithme recherche un pas de déplacement ay, par application
de la méthode de recherche linédaire (le long de la direction affine définie par x; et dg),
qui respecte les contraintes de frontiere et avec oy = 1. Comme il s’agit d’un probléme
de minimisation, la direction dj, est une direction de descente. Le pas oy, optimal résulte
de la minimisation de :

ar = argmin J (x; + adg) poura > 0.

3. Mise ajourde lasolution: La solution est mise a jour en fonction du pas de déplacement
trouvé
Xg+1 = X + O di
4. Incrémentation de l'itération: £k =k + 1

5. Mise a jour de la matrice BFGS : La matrice d’approximation de l'inverse de la hessienne
est mise a jour:

_ di—1 Y _ di—1 Y} dp—1 dj_
Hessk1 = (I - T—kl Hessk,l1 I—— L) 4 T kol
dp_ 1 Yk—1 d,._; Yr—1 d._; Yr—1

avec Yp—1 = VI (xi) — VI (xp-1) et dp_1 = x — xz_1.
Une fois la convergence ||V f(z1)|| < € atteinte ou si les contraintes de frontiére sont
satisfaites, I'algorithme renvoie la solution optimale du probléme inverse.

Dans ces travaux, la borne inférieure est supposée égale a 0 et aucune borne supérieure n'est
considérée.
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3.2.2 Cadre semi-bayésien

Les matrices de covariance des erreurs R (relation (3.5)) et B (relation (3.6)) sont mal connues.
Un maniére de contourner leur initialisation est d’introduire un poids A attaché a I'a priori.

Ajustement du probléme inverse

La relation (3.7) peut étre réécrite avec A € R’ (A2 = r/b) permettant d'attribuer plus
ou moins de poids au terme de régularisation sans introduire explicitement les matrices de
covariance Ret B :

J(x) = % (y —Hx)" (y — Hx) + %)\2 (x — %) " (x — %) (311)

et le gradient qui accompagne cette fonction de coUt peut se réécrire en fonctionde A € R
(3.8):
VJ = —HT(y — Hx) + )\2(x — Xp)- (312)
Dans le cas de la régularisation de Tikhonov, le probléme de minimisation (3:11) peut se
réécrire (313), avec x} la solution du systeme en fonction de A (Hansen, 2010) :

2
. 2 201y _ o 120 — H [y
X" = min {||HX ylI” 4+ A% [[x — x| } min (/\ |v> x <)\ Xb) (313)
avec Iy la matrice identité de taille NV,,, X N,,,, ou encore (314) :
(HH+ M) x = 1y x, + H'y (314)

En suivant cette formulation, I'estimateur BLUE (3.9) est réécrit comme (3:15) dans l'espace
des espaces des états (qui définit x) et constitue la solution de notre probléme sans contrainte
de positivité x} :

x5 = xo + (Ady, +HTH) 'HT (y — Hxp) . (315)
~ 7 N——
Ky :gain innovation

Les nouvelles définitions de 7 (311) et de V.7 (312) constituent les données d'entrée de
I'algorithme L-BFGS-B en fonction de la variable \.

La variable A\ permet d'attribuer plus ou moins de poids au terme de régularisation de
Tikhonov introduit précédemment (cf relation (3.7)). Le poids A peut étre vu comme une es-
timation initiale de l'erreur modéle associée a la résolution du probléme inverse. Plus cette
valeur est élevée, plus le solveur fait porter le poids de la minimisation sur le terme de régu-
larisation. Cela signifie que les observations ne fournissent pas suffisamment d’information
a notre systéme et/ou que l'erreur d'observation et/ou de modeéle est importante. Le résultat
de I'inversion dépend fortement de la valeur attribuée a \, or celle-ci, définie en fonction des
matrices R et B, est difficile a fixer a priori.

Nous nous intéressons par la suite a deux méthodes itératives d’estimation d’un A optimal :
la méthode de la L-curve et la méthode de validation généralisée croisée (GCV). Le principe de
ces deux méthodes repose sur I'échantillonnage de A parmi un intervalle [\, Ama]- La borne
inférieure A\, est définie égale a la valeur singuliere minimale de H et la borne supérieure
de ..« est définie égale a la valeur singuliére maximale de H. Le choix de ces bornes permet
d’effectuer une exploration de A de maniére a 1- éviter I'overfitting avec les observations étant
donné que la plus petite valeur singuliére de H permet de décrire la stabilité numérique du
probléme inverse et 2- éviter une sous estimation des caractéristiques du probléme (\,42)-
Les méthodes sont détaillées ci-apres.
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Méthode de la L-curve

La L-curve est une méthode d’estimation par échantillonnage de la variable A pour un
systeme linéaire. Il s'agit d’'une méthode a deux dimensions, paramétrique en \. L'objectif
est de trouver le \ situé sur la courbe définie par (316) permettant d’obtenir le compromis
optimal entre le résidu et le terme de régularisation de la fonction de co0t (311).

o) = in ly — Hx
C):
e = s =l

La figure 31illustre un tracé de L-curve suivant les axes In ||y — Hx} ||, etIn |[x} — x,|,. Le meilleur

(316)

In |} — xo]|2
=)

C
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Figure 3.1 - Représentation de la méthode L-curve pour une régularisation de Tikhonov stan-
dard. L'abscisse mesure |'écart par rapport aux observations et I'ordonnée |'écart par rapport
a I'ébauche. Adapté de (Hansen, 2010).

compromis de A\ se retrouve au niveau du point le plus proche de l'origine du repeére, soit, au
niveau du “genou” de la courbe. Dans le cas ou A donne trop d’importance a |ly — Hx}||,
par rapport a ||x} — x,||,, alors la solution apparait "lissée” et dans le cas contraire il y a sur-
interprétation de la solution.

Pour obtenir le A optimal, la méthode consiste a calculer la courbure de la courbe (316)
et de rechercher le maximum de courbure. Le rayon de courbure d’un tracé indique son ni-
veau d’incurvation : plus le rayon de courbure est élevé, plus le tracé se rapproche d'une
ligne droite, et inversement. Mathématiquement, le rayon de courbure est la valeur absolue
du rayon du cercle tangent a la courbe au point recherché, cercle qui ” épouse cette courbe
le mieux possible ”. Une maniére de définir cette courbure est de considérer la formule de
géométrie classique (Hansen, 2010). La décomposition en valeurs singuliéres (SVD) de la solu-
tion x™ est utilisée et I'algorithme décrit par Cultrera and Callegaro (2020) est appliqué pour
retrouver le maximum de courbure.

Le \ optimal peut ainsi étre retrouvé en I'échantillonnant parmi I'intervalle [Ayin, Amax] Via
le calcul du maximum de courbure.
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Méthode de validation croisée généralisée (GCV)

La méthode de la validation croisée généralisée ou Generalized Cross Validation (GCV)
est une méthode d’estimation par échantillonnage de la variable \ applicable dans le cas
ou le systeme est lindaire ou non (Wahba et al., 1995). Le principe de la GCV est basé sur
une approche statistique. L'objectif est de choisir une valeur de régularisation A qui rend les
données d'observations y cohérentes. Cette méthode a pour but de trouver A pour lequel la
prédiction des données manquantes de y est optimale.

L'idée est de retirer une observation du vecteury, laissanty; € et de prédire la valeur
retirée en utilisant y;. La relation qui définit I'estimateur dans I'espace des états (3.15) est ainsi
redéfinie par (3:17), ou H; est l'opérateur H sans la ligne 1.

Rm—l

Xi)\* = Xp + (>\2Idear + HiTHi)—lHiT(yi - Hixb)’ (3.17)

~
gain K ;

Ensuite, on souhaite obtenir le A pour lequel I'erreur de prédiction est minimale. Pour cela,
on calcule cette erreur qui se définit par la relation (318).

1 & 2
= — Z H Xl/\ - i . (318)
m =1

De plus, un résultat algébrique connu sous le nom de leave-one-out lemma fait évoluer (3.18)
en (319) pour faire apparaitre la solution x),* plutdt que les N, solutions x;,*, et avec le gain

défini par K ;.
Nobs 2
I & (HX =y
eV~ =2 (—1 = HKX) (319)
obs 4 i S

Ensuite, la méthode de validation généralisée croisée suppose que la valeur moyenne

Nobf1 Tr (HK) ) donne une estimation acceptable de I'opération complexe H;K;, en particulier
lorsque les données sont suffisamment, avec K, défini dans (315). Ainsi, la formulation des
erreurs de prédictions peut a nouveau se reformuler en (3.20).

Nobs 2
1 Hix\* —y;
A\~ . 3.20
6p< ) Nobs ZZ (1 - Nobs Tr (HK/\)> ( )

Enfin, par application de la décomposition SVD, la fonctionnelle suivante (3.21) est obte-

nue )
ly — Hx(M)][3

(Yo 307 £0)

avec Tr (HK),) = Z 7 fi(N), et f; les coefficients du filtre de Tikhonov obtenus par décom-
position SVD (Hansen, 2010).

La méthode consiste & échantillonner A parmi un intervalle [\, Amax] dans l'objectif de
minimiser la fonctionnelle G qui définit I'erreur de prédiction (relation (3.21)).

G(\) = ., (3.21)

La combinaison de la méthode déterministe du maximum a posteriori pour la résolution
de x et d'une méthode d’échantillonnage pour retrouver le A optimal nous situe dans un cadre
semi-bayésien.
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3.3 Méthode de Monte Carlo par chaine de Markov

Il existe des méthodes bayésiennes capables de déterminer non seulement le maximum
de la probabilité a posteriori de la formule de Bayes mais également le reste de la distribution.
Cela s'effectue sous les mémes conditions évoquées dans la section 3.1 par échantillonnage
de la distribution a posteriori. Le choix de la méthode de Monte Carlo par Chaine de Markov
donne une réponse objective bayésienne qui constitue une réponse rigoureuse au probléme
inverse avec aussi peu d’a priori possible.

3.31 Description de la méthode

Les méthodes de Monte Carlo sont une famille de méthodes algorithmiques visant a calcu-
ler une valeur numérique approchée en utilisant des techniques probabilistes (des procédés
aléatoires).

L'objectif est d'atteindre une petite région présentant une probabilité significative définie
dans un espace de grande dimension sans avoir beaucoup d’idée de son emplacement po-
tentiel. Dans ce cas de figure, les méthodes de Monte Carlo qui peuvent fonctionner sur des
espaces de grande dimension sont loin d‘étre triviales (Tarantola, 2005). En effet, I'échantillon-
nage de Monte Carlo d’une distribution de probabilité dans un espace a grande dimension
pose deux problémes. Le premier est de localiser la ou les régions de probabilité significa-
tive et le second d'échantillonner I'ensemble de la ou des régions de maniere suffisamment
dense. La découverte de I'emplacement de la région est le probléme le plus difficile et les ma-
thématiques seules ne peuvent le résoudre (en raison du grand vide des espaces de grande
dimension). Si l'on a réussi a s'approcher de I'une de ces régions, la technique décrite dans la
section suivante permet d’effectuer une marche aléatoire, une sorte de mouvement Brownien
efficace pour explorer la région et éviter d’en sortir.

Dans la suite nous nous intéressons a une méthode de Monte Carlo par Chaine de Mar-
kov. Il s'agit d’'une méthode aléatoire qui n'a pas de mémoire : chaque étape algorithmique ne
dépend que de I'étape précédente. Les variables a reconstruire, ou “variables d'intérét” sont
dans un premier temps définies puis initialisés. Ensuite, la méthode échantillonne l'espace
des possibles pour permettre de reconstituer la distribution a posteriori a 'aide d’hypothéses
sur I'a priori et la vraisemblance. A chaque étape de I'échantillonnage, une probabilité est at-
tribuée a la configuration actuelle des variables d’intérét pour traduire a quel point celle-ci
permettent de bien reconstruire les observations via le modele ou non. En fonction des pro-
babilités obtenues, la chaine de Markov est guidée et les variables d’intérét modifiées dans la
zone oU la probabilité est la plus forte. Les variables d’intérét sont dans notre cas constituées
du débit de rejet et notre souhait est d’approcher au mieux ces paramétres compte tenu du
probleme inverse dimensionné.

Le but n’est pas uniquement de retrouver les parametres pour lesquels la solution est opti-
male mais de reconstruire I'ensemble des possibles avec les probabilités associées. Résoudre
un probléme par la méthode MCMC consiste a reconstruire la distribution de la probabilité
cible : la distribution a posteriori définie par la formule de Bayes. La technique algorithmique
utilisée dans ces travaux est détaillée ci-apres.

3.3.2 Algorithme de Metropolis-Hastings

La méthode MCMC implémentée pour ces travaux est basée sur |'algorithme de Metropolis-
Hastings (Hastings, 1970) dans l'objectif d'échantillonner la distribution postérieure P, : x —
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p(x|y). L'algorithme de Metropolis-Hastings est congu pour explorer efficacement I'espace
d’échantillonnage en utilisant une approche stochastique.

Les étapes de cet algorithme sont décrites ci-dessous a partir d’un taux d’acceptation
classique o, (Dumont Le Brazidec et al., 2021) (3.22)

aa(xnewlxold) = min <1’ g(xo|d|xnew) p(Y’Xnew)p(xnew>> (322)
g(xnew ‘ Xold) p(y’xold )p(xold)
qui découle du principe de la balance détaillée (3.23)
Py<xnew’xold)Py<xold) = Py<xold|xnew)Py<xnew)' (323)

OU X,,, €5t Un état généré a partir d'un état antérieur x4 et d’une fonction de transition g. Une
distribution symétrique est utilisée pour définir la probabilité g, ce qui permet de simplifier
les équations. La distribution normale repliée (3.24),

1 (x — p)? (2 + p)?
g(l’, M, 0’2) = o |:eXp (_Tﬂ) + exp (_T‘Q 1{:220}, (324)

(Chakraborty and Chatterjee, 2013) avec /. la moyenne de la distribution et o2 la variance de
la loi normale associée, est adoptée pour toutes les variables d’intérét contenues dans x, sauf
indication contraire, afin de garantir la positivité des variables échantillonnées.

A partir d'un état initial x;;; fixé et des paramétres de la fonction de transition g choisis tels
que le taux d'acceptation se situe entre 0,1 et 0,5, les étapes de |'algorithme de Metropolis-
Hastings (Hastings, 1970) sont les suivantes pour un nombre prédéfini, N, d’itérations :

1. Générer un nouvel état a partir de I'ancien : Engendrer aléatoirement x,.,, a partir de
Xolq €n fonction de la probabilité de transition g;

2. Calcul du taux d'acceptation : Calcul de o, qui indique a quel point le nouvel état est
probable étant donné I'état actuel, et selon la distribution cible F, (basé sur le principe
de la balance détaillée);

3. Acceptation ou rejet du nouvel état: Une composante aléatoire u est utilisée pour créer
un mécanisme stochastique permettant de garantir que la chaine de Markov générée
par l'algorithme converge vers la distribution de probabilité souhaitée.

— Engendreru ~ U(0,1);
— Siu > qg, accepter Xpew €t Xoid ¢ Xnew;
— Siu <y, rejeter xnpew €t Xoig < Xoid-

Le principe déchantillonage par la méthode MCMC est décrit dans la figure 3.2. L'algo-
rithme s’arréte une fois parcouru le nombre prédéfini d’itérations. La chaine de Markov résul-
tante est constituée de tous les états acceptés et permet d’estimer la distribution cible p(x|y)
(31) via un tres grand nombre d‘échantillons.

L'ergodicité du processus MCMC garantit I'unicité et le principe balance détaillé assure
I'existence de la solution. La solution trouvée consiste en tous les échantillons d’état accep-
tés du systeme, ce qui donne une estimation de Monte Carlo des distributions postérieures.
En pratique, seul un nombre fini d’itérations MCMC peut étre simulé, de sorte que le choix de
la condition initiale peut influencer la qualité de la convergence. Il est donc nécessaire d’igno-
rer les premieres itérations de I'algorithme. La méthode la plus fréquemment utilisée consiste
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Figure 3.2 — Echantillonnage d’une distribution & deux variables par le principe MCMC : pour
un nombre donné d'itérations, un nouvel état est proposé au systeme a partir d’un état pré-
cédent, selon une probabilité de transition. Ce nouvel état est soit accepté, soit rejeté. S'il
est accepté, le nouvel état remplace I'ancien, sinon un nouvel état est proposé a nouveau a
partir de l'ancien.

a écarter (ou "burn-in”) les premiéres itérations avant la convergence qui peut étre évaluée a
I'aide de divers diagnostics (Cowles and Carlin, 1996; Riabiz et al., 2022). L'approche consis-
tant a effectuer une nouvelle inversion en utilisant les valeurs de convergence de la premiéere
inversion, par exemple en utilisant les dernieres valeurs obtenues du systeme, est appliquée
par la suite afin d’effectuer un burn-in. Pour limiter le temps de calcul tout en s’assurant que
la chaine de Markov est proche de son régime asymptotique, le nombre d’itérations utilisé
estde 23a2,5 x 109, sur la base de tests effectués au préalable.

3.4 Application a l'incendie de Notre Dame de Paris

L'incendie de la cathédrale de Notre-Dame décrit dans les chapitres précédents (1.4 et
2.3) est utilisé comme cas d’'application de ce chapitre. Des observations fictives sont géné-
rées a partir du rejet formulé dans le rapport de I'INERIS (INERIS, 2019) dans l'objectif de
valider lI'implémentation des méthodes inverses présentées dans ce chapitre. Par ailleurs, les
différences météorologiques observées dans l'application du chapitre 2 sont exploitées pour
générer de l'erreur modele et nous permettre de tester les méthodes inverses. De plus, trois
stratégies de prélévement sont considérées dans un contexte opérationnel. A chaque test,
les stratégies sont comparées pour tirer profit d'un enseignement sur la disposition spatiale
et temporelle d’observations requise par les méthodes inverses.

3.41 Génération de données synthétiques

En raison du manque de mesures pendant l'incendie, des observations synthétiques sont
générées correspondant a une situation opérationnelle de déploiement de deux équipes sur
site. Trois stratégies différentes sont présentées. La stratégie A est définie avec une couverture
temporelle de quatre heures depuis le début de I'incendie et pour huit localisations. La stra-
tégie de prélévement est répartie sur les deux équipes de la maniére suivante : la premiére
couvre le périmetre de 0 a 6 km depuis la source dans la direction du vent et la deuxieme
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couvre un champ plus lointain de 6 a 12 km (figure 3.3). Le deuxiéme scénario, B (figure 3.4),
est une réduction temporelle de la stratégie A, pour prendre en considération un délai d’une
heure pour le déclenchement et le déplacement sur les lieux des équipes de prélévement.

Enfin, une stratégie C (figure 3.5) est définie comme une réduction spatiale de la stratégie B
sans prélévement en champ lointain.

4 / / / /
U QA = F 7 / =7 Collége Jules Vernes
o8 / / / /
NN . :
o < y / / / / Théatre Suresnes Jean Vilar
s 8 10 km * 7 7 7 7
AR / + 4+ £ / Hopital Foch
RN ba / / / /
NI / 5 . . = .
Qo 7 7 Hippodrome Paris Longchamps
¥.0 ! bois de’Boulogne ! /
v & 7 / /
¢ Q&‘ / / / /
{ES § / / / /
8 / / / + / Lycée la tour
§ @ hm fre
,§ Al f g d 7 Tour Eiffel
S / / / /
7[ /"/ // /" ;/ Esplanade des Invalides
Z’ /'I /‘I /" /" Ecole Saint Thomas d’Aquin
/ / / /
0km : : —t i temps

== équipe de prélevement 1
== équipe de prélevement 2
— émission effective

Figure 3.3 — Stratégie de prélevement A : couverture temporelle compléte et couverture spa-

tiale divisée en deux équipes. 1: couverture 0—6 km, 2: couverture 6—12 km dans la direction
du vent depuis la source.
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Figure 3.4 — Stratégie de prélévement B : réduction temporelle du scénario A. Couverture tem-
porelle en tenant compte du temps d’intervention et de déclenchement (~ 1h) et couverture
spatiale divisée en deux équipes. 1: couverture 0 — 6 km, 2 : couverture 6 — 12 km dans la

direction du vent depuis la source.
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Figure 3.5 — Stratégie de prélévement C : réduction spatiale du scénario B. Couverture tem-
porelle en tenant compte du temps d’intervention et de déclenchement (~ 1h) et couverture
spatiale divisée en deux équipes. 1 : couverture 0 — 3 km, 2 : couverture 0 — 6 km dans la
direction du vent depuis la source.

Les observations sont extraites des résultats de simulation de dispersion atmosphérique
desfumées d’incendie pour les trois stratégies de prélévement. Nous avons vu dans le chapitre
1 que le terme source se compose d'un débit de polluant et d’'une hauteur effective d’émis-
sion. Ces caractéristiques sont définies a partir des émissions estimées de I'INERIS (INERIS,
2019).

— Débit:
Selon ce rapport, le polluant concerné par I'émission est le monoxyde de plomb sous
forme de particules. Le taux de production de particules est estimé a 0,3 g-kg™! de
plomb initialement présent dans la structure. Cela représente un total de 63 kg de
plomb émis par le toit de la cathédrale et 75 kg de plomb émis par la fleche. Il est
supposé que la combustion de la fleche a eu lieu pendant la premiére heure de l'in-
cendie et que la combustion de la charpente a duré trois heures a partir du début de
I'incendie.
Les hypothéses, illustrées dans la figure 3.6, sont les suivantes :
— 17:00 -18:00 UTC : 75 kg de plomb émis par la fleche et 1/6 des 63 kg de plomb
de la charpente a été émis au cours de cette heure pour un total de 80,5 kg-h™!;

— 18:00 - 19 :00 UTC : 1/2 des 63 kg de plomb de la charpente a été émis au cours
de cette heure pour un total de 31,5 kg-h~!;

— 19:00 - 20 :00 UTC : 1/3 des 63 kg de plomb de la charpente a été émis pour un
total de 21 kg-h™1;

Une représentation de la distribution granulométrique des particules de monoxyde de
plomb est considérée. Il s'agit de I’'hypothése 1 formulée par I'INERIS (2019) avec 4 tailles
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Figure 3.6 — Emissions de plomb considérées lors de I'incendie de la cathédrale Notre-Dame
(INERIS, 2019).

de particules : PMy_15, PMgo1s, PMyo30, PMy_so0, OU “d” représente le diameétre de Stokes
avec une masse volumique de 9500 kg-m 3.

Proportion massique de particules (%)

40%
30%

20%

Hypothése

10%

0%
PM1.5 PM15 PM30 PMS50

Figure 3.7 — Distribution granulométrique massique considérée correspondant a I'"hypothése
1 du document (INERIS, 2019). Les particules considérées sont des PMy_15, PMy_15, PMy_30, €t
PMy=s0, avec "d” le diamétre.

La quantité totale de masse émise par la fleche et la charpente de la cathédrale est ré-
partie dans le tableau 3.1 selon la granulométrie indiquée dans la figure 3.7 et par heure
d’émission de l'incendie. Ces émissions (tableau 3.1) forment le terme source utilisé dans
la suite de cette application et notées myegs-

— Hauteur effective :

La hauteur effective atteinte par le panache est estimée entre 150 m et 450 m (INERIS,
2019). Nous considérons dans la suite une source continue sur la verticale entre ces
deux valeurs.

Outre I"émission, la vitesse de dépbt est une donnée d’entrée du modeéle de dispersion et
détaillé dans la section 2.3.
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Diametre de particule  d,(7o) d,(Th) do(T5)
1L5um 8,5 31 21
15um 342 126 84
30um 342 12,6 8,4
50um 85 3.1 2.1

Table 31 - Taux d’émission de plomb d, (en kg-h~1) en fonction de la distribution granulomé-
trique (figure 3.7) et des émissions répertoriées dans la figure 3.6.

3.4.2 Configuration d’inversion

Les paramétres descriptifs du systéme inverse sont définis ci-dessous.

y : La simulation de la dispersion atmosphérique du rejet mygs formulé ci-dessus avec
les analyses météorologiques nous permet d’obtenir une estimation de concentrations
dans I'air. On définit les observations y de ce cas de maniére synthétique comme les
concentrations résultantes en fonction des trois stratégies de prélevement décrites
dans les figures 3.3, 3.4 et 3.5;

xp : Sauf si indication contraire, les tests sont effectués sous I'hypothése d'une ébauche
égale a myyepss ;

H: La matrice source-récepteur H est construite (figure 3.8) a partir des concentrations
obtenues a chaque observation en fonction d’un débit unitaire et pour une espéce
PM, donnée. Deux manieres de définir cette matrice sont introduites.

et

§ &8
observationy; hi1 hia hi3

Figure 3.8 — Coefficients de la matrice H pour une ligne ¢ relative a une observation y; et pour
trois colonnes relatives aux impulsions formulées en fonction des émissions (figure 3.6)

1. Avec les données analysées : Pour tester I'implémentation des méthodes inverses;

2. Avec les données prévisionnelles : Pour tester les méthodes inverses dans un cas
ou de l'erreur modeéle a été générée.

RetB: La valeur r est définie par I'écart type du vecteur d’observation y et est environ
égale d 1 ug-m~3. Lavaleur de b est définie par le ratio 7 /A% lorsque A > 0,0ub = 0
lorsque A = 0; A\ étant estimé par la méthode GCV ou L-curve lors de I'application
de la méthode du maximum a posteriori. Les scalaires r et b définissant les matrices
d’erreur diagonales R et B sont réutilisés ici tels que pour la méthode MCMC a
partir du poids \.
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La considération de la distribution granulométrique 3.7 implique la construction de 4
matrices H : Hpm,_, ., Hemy_,o,Hpm,_s, €1 Hem,_,,. Ces dernieres peuvent étre concaténées
pour former une matrice H diagonale par bloc de matrice Hyy considérée.

Nous définissons x* comme le vecteur solution exacte ou approchée retrouvé par mé-
thode inverse. Dans le cas de l'application de la méthode de Monte Carlo par chaine de
Markov, ce vecteur est défini comme la moyenne des distributions obtenues pour chaque
composante.

Plusieurs indicateurs statistiques sont utilisés pour évaluer chaque test :

— Le nombre D, correspond au nombre de degrés de libertés associés aux équations du
systéme inverse;

— Le nombre de degrés de libertés associé au bruit (i.e. au résidu (3.7) ||y — Hx*||)
correspond a la trace de (I, — HK);

— Le nombre de degrés de libertés associé au terme de régularisation est défini par
la trace de (KH);

— L'indicateur Mean Normalized Gross Errors (MNGE) est défini par la relation

1 n
- Z |XINERISi - X:‘ /X?,
n =1

oU x* correspond a la solution approchée retrouvée par la méthode du maximum a
posteriori;

— J1(x*) correspond au co0t final associé a x* pour le résidu et J>(x*) pour le terme de
régularisation. La somme des deux termes J; + J> forme le co0t global résultant.

3.4.3 Résultats numériques

Les implémentations de la méthode du maximum a posteriori (paragraphe 3.2) avec les
méthodes d’estimation du poids \ attribué au terme de régularisation de Tikhonov, la L-curve
et la GCV, ainsi que de la méthode de Monte Carlo par chaine de Markov (paragraphe 3.3)
sont testées dans cette section. Les variables d’intérét sont les taux de rejet, soit x = {m}.
Linitialisation des variables d’intérét a retrouver x est I'’ébauche x, pour les deux méthodes
inverses.

Dans un premier temps, I'implémentation est vérifiée sans erreur modeéle. Dans un second
temps, une analyse de sensibilité est effectuée sur différents paramétres d’inversion avec de
I'erreur modéle ajoutée dans le systeme.

Vérification d'implémentation

La méthode du maximum a posteriori basée sur |'algorithme L-BFGS-B permet de recons-
tituer le débit m s décrit dans le tableau 3.1 sous contrainte de positivité de la solution.
Cette solution est illustrée dans la figure 3.9 pour chaque temps d’émission, chaque straté-
gie de prélevement (A, B, C) et chaque espéce considérée. Le facteur de corrélation entre la
solution trouvée et le terme source my s est égal a 1 et le minimum de la fonction de co0t
est égal a 0 pour les trois stratégies de prélévement A, B et C. Le méme résultat est obtenu
en considérant la moyenne des distributions a posteriori retrouvées par la méthode MCMC
basée sur |'algorithme de Metropolis-Hastings.
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Débit m retrouvé en kg/h par la méthode du maximum a posteriori
50

Mineris
A B c Especes
PM50
PM30
PM15
PM1P5

s PM50
A B c PM30
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Figure 3.9 — Résultat m de débit reconstitué (en ordonnée) pour chaque temps d’émission
(en abscisse), pour chaque stratégie de prélevement A, B et C (en bleu, orange et vert) et
pour chaque espéce (du plus clair pour les particules de petit diametre au plus foncé pour les
particules de plus grand diametre), avec my, = myyggis-

Ajout d’erreur modéle

De I'erreur modeéle est a présent introduite en conservant les observations synthétiques
y générées a partir des données météorologiques d‘analyse et en utilisant la matrice source-
récepteur H définie a partir des prévisions. Il est a noter que le co0t associé au vecteur m s
est ainsi différent de zéro; ce vecteur n’est plus la solution exacte de notre probléme inverse.

Dans la suite, une premiére étude est effectuée pour comparer les deux méthodes d’esti-
mation du poids donné a I'a priori A\ implémentées dans ces travaux avec une inversion glo-
bale des espéces. Cette étude permet de fixer la méthode a utiliser pour les analyses qui
suivent. Ensuite, une inversion indépendante est effectuée pour appréhender les différences
entre les espéces considérées. Enfin, la derniére étude est une analyse de sensibilité au para-
meétre d’ébauche. Les trois stratégies de prélevement (A, B, C) sont comparées dans l'objectif
d’obtenir des informations relatives a I'impact de la disposition temporelle et spatiale des
observations pour cet incendie.

— Comparaison des méthodes d’estimation de )\ :

Les deux méthodes d’estimation de A sont testées sous les hypothéses précédemment
énoncées. Les résultats des indicateurs statistiques, du nombre de degrés de libertés et
du co0t final obtenu par I'application de la GCV et de la L-curve sont reportés dans le
tableau 3.2. De plus, les courbes obtenues lors du processus d’estimation de la valeur
optimale de A sont représentées dans les figures 310a et 3.10b pour la stratégie A avec
les méthodes L-curve et GCV, respectivement.

On remarque qu’aucun “genou” de courbe n’est trouvé pour la méthode de la L-curve,
et ainsi la valeur attribuée a \ est par défaut la plus petite valeur propre issue de la
décomposition SVD de H. Or, plus la valeur de \ est grande, plus le poids attribué au
terme de régularisation est important qui, dans ce cas de figure, fait référence au vec-
teur myyeris- Ainsi, plus la valeur de A est grande, plus I'erreur MNGE calculée sur la base
de m s Sera faible. C'est pourquoi, la méthode de la GCV tend a réduire I'erreur MNGE
pour la stratégie A par rapport a la L-curve et la méthode L-curve tend a réduire I'erreur
MNGE pour la stratégie C par rapport a le GCV.
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L-curve

GCV

PMy-1,5, PMyz1s, PMy-30, PMy-s0

Stratégie De De Ji(x) Ja(x') R MNGE
A —yl| [ =%l [Hx =yl A" —
A 401072 116 12 0,66 0,07 0,99 0,15
B 1,11072 83 13 0,06 0,04 0,97 0,38
C 481072 44 4 0,13 0,04 0,99 0,13
A 691072 118 10 0,64 0,03 0,99 0,12
B 1,11072 83 13 0,06 0,04 0,97 0,38
c 781073 36 12 0,01 0,02 0,96 0,59

Table 3.2 — Résultats d’inversion pour la méthode GCV et la méthode L-curve avec inversion
globale des especes PMy15, PMy_1s, PMy-30, PMgy-s0, €t X, = myeris- Le scénario A contient 128
observations, le scénario B contient 96 observations et le scénario C contient 48 observations
pour chaque espéce.

4x10!

3x10!

In [1xx - %]

1.125x107*

+ A optimal=4.0e-02 + A optimal =6.9e-02
1.1x 1074

1.075 x 1074
1.05x 10~

1.025 x 1074
1074

9.75x107°

9.5%107°

2x10° 3x10° 4x10° 4x1072 6x1072 1d—1 2x1071

In {[Hxa - yl| A

(a) Application de la méthode L-curve, stratégie A (b) Application de la méthode GCV, stratégie A

Figure 310 — A\ optimal retrouvé par deux méthodes d’estimation lorsque le vecteur d’ébauche
x, est égal a la solution mgs que I'on souhaite retrouver.

En étudiant I'indicateur D/ lié aux observations, on remarque que la stratégie A est ex-
ploitée a 91 % pour résoudre le systeme inverse, c’est-a-dire que 116 observations per-
mettent d'apporter de I'information sur les 128 de la stratégie A pour minimiser le résidu
||Hx — y||. Les stratégies B et C sont exploitées a 86 % et de 75 a 92 % pour les deux mé-
thodes d’estimation de \. Par ailleurs, la stratégie A, qui est une stratégie étendue de la
stratégie B, permet d’apporter 33 informations supplémentaires au systéme inverse par
rapport a la stratégie B. Et |a stratégie B, qui est une stratégie étendue de la stratégie C,
permet d’apporter 36 informations supplémentaires au systéme inverse avec la L-curve
et 47 avec la GCV, par rapport a la stratégie C. Ainsi, plus la stratégie de prélévement
est étendue, plus des informations sont exploitées par le systéme inverse.

Cependant, on remarque que pour la stratégie la plus étendue, la stratégie A, le co0t
associé au résidu (obtenu par I'équation (3.7)) est supérieur au coUt des stratégies B et
C. La stratégie A differe des stratégies B et C par le fait qu’il existe des prélevements
sur la premiére heure d’émission de l'incendie, heure pour laquelle la quantité émise
est la plus importante (62 % de la masse totale émise au temps T, 23 % pour le temps
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Ty et 15% pour le temps 15). Or, plus une quantité importante de polluant est rejetée,
plus la différence entre les concentrations obtenues via les données d‘analyse et de
prévision météorologique s'accentue. Par conséquent, le coUt (obtenu par I'équation
(3.7)) associé au résidu de la stratégie A est supérieur aux co0ts des autres stratégies
lorsque de l'erreur modéle importée par la météo est présente dans le systéme.

Globalement, le co0t résultant associé a la méthode de la L-curve est plus élevé ou
égal au coOt résultant de la méthode de la GCV dans cette configuration. Une facon
de procéder consiste a considérer les deux méthodes, de comparer les coUts obtenus
pour les deux valeurs de \ générées, et d’exploiter le A fournissant le co0t le plus faible.

— Inversion indépendante des espéces :

Dans cette étude, les résultats des indicateurs statistiques sont étudiés indépendam-
ment pour chaque espece PMy_ 5, PMy_15, PMy_30 €t PM4_so avec la méthode de la GCV
pour I'estimation du poids A attribué a I’a priori. Une inversion globale des espéces, ef-
fectuée dans I'étude ci-dessus, est une inversion indépendante des espéeces par bloc
via la matrice H. Le co0t de I'inversion globale obtenu par la méthode GCV est donc
le cumul des coOts obtenus indépendamment. Ceci est vrai car les matrices d’erreur
d’observation et d’erreur a priori qui composent le probléme sont supposées diagonales
dans ces travaux et sont ainsi les mémes quelque soit le type d’inversion considéré dans
cette étude (indépendante ou globale).

Les scores résultants pour chaque espéce PMy_15, PMy.15, PMy_30 et PMy.so, par applica-
tion de I'algorithme L-BFGS-B et de la méthode d’estimation de A\ qui géneére le colt le
plus faible, la GCV, sont reportés dans le tableau 3.3.

'D D * *
Stratégie A ‘ ‘ jl*(x ) QJQEX ) R MNGE
[[Hx —y[| [lx—xof[ [[Hx" —y[| A?*[|x" — x|

" A 741072 30 2 0,02 0,0 1 0,12
< B 1,11072 21 3 0,0 0,0 0,98 0,38
- c 85107° 9 3 0,0 0,0 0,99 0,57
. A 6,71072 30 2 0,29 0,03 0,99 0,13
< B 1,21072 21 3 0,03 0,02 0,98 0,38
- c 85107° 9 3 0,01 0,01 0,99 0,57
. A 401072 29 3 0,32 0,01 0,99 0,13
< B 1,21072 21 3 0,03 0,02 0,98 0,37
- c 781073 9 3 0,0 0,01 0,99 0,56
A 631072 29 3 0,02 0,0 0,99 0,14

E”’ B 1,21072 21 3 0,0 0,0 0,98 0,35
c 8510°° 9 3 0,0 0,0 0,99 0,56

Table 3.3 — Résultats d'inversion indépendante des especes PMy.15, PMy_1s, PMy-30, PMyzs0
pPOUr x, = myeris avec la méthode GCV. Le scénario A contient 32 observations, la stratégie B
contient 24 observations et la stratégie C, 12 observations pour chaque espéce.

Il apparait que les PM45 et PM3o sont responsables du co0t associé a I'erreur modéle pour
la stratégie A avec J1(PMqs et PMgg) ~ 0,3 contre 0,02 pour les PM; 5 et PMgo. Comme
précisé précédemment, cette erreur modele concerne la premiére heure d’émission (1g)
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pour laquelle 62 % de la masse totale est émise. En particulier, 50 % de la masse totale
émise est répartie sur les PMy_5 et PMy_3p au premier temps d’émission et 12% de la
masse totale émise sur les PMy_1 5 et PMy_50 au premier temps d’émission. La combinai-
son de |'erreur modele provoquée par les différences météorologiques et I'importante
quantité émise par les PMy_qs et les PMy_30 sur la premiére heure de I'dmission par rap-
port a I'’émission totale implique un co(0t plus élevé pour la stratégie A et les espéces
PMy_15; PMy_30 par rapport aux autres espéces et par rapport aux autres stratégies de
prélevement.

Une inversion indépendante des espéces peut permettre d'identifier a quel point les
espéces sont plus ou moins bien représentées par les observations. En I'occurrence, on
constate le méme nombre de degrés de liberté attribué au résidu quelque soit I'espece
considérée, i.e.le méme nombre d’information est extrait des observations quelque soit
I'espece considérée PMy. 5, PMyo1s, PMyo30 OU PMy_s. Les stratégies de prélevement A,
B et C permettent toutes de couvrir de maniére similaire les particules de plomb de
diametre 1,5, 15, 30 et 50 um.

Etude de sensibilité a I'ébauche :

Nous nous intéressons a présent au réle de I'ébauche x, qui constitue une estimation
a priori du rejet disponible dans le systéme inverse. Cette information, difficile a quan-
tifier en situation d’'urgence, est étudiée par le biais d’une analyse de sensibilité pour
différents x,. Le vecteur nul 08", en principe utilisé lorsqu’aucune information n'est
disponible pour définir I'ébauche, sera dans un premier temps testé. Nous testerons
ensuite le systéme inverse en présence d’information biaisée (sous-estimée et suresti-
mée par rapport la solution megs attendue) : x, = myyeris/2 €t x, = 2myeris. Pour finir,
un vecteur constant et différent du vecteur nul x, = 108 """, oU chaque composante
s'exprime en kg-h™!, est testé pour évaluer I'impact d’une ébauche constante et dif-
férente de 0% sur la cinétique temporelle des émissions & reconstruire. Les scores
des indicateurs statistiques résultants de la méthode du maximum a posteriori avec la
méthode GCV sont répertoriés dans le tableau 3.4 pour chaque scénario considéré (A,
B ou C).

On remarque alors qu’une information, méme partielle, sur I'ébauche x, améliore le
score de l'indicateur statistique MNGE. La figure 311 illustre la solution trouvée pour
une ébauche constante définie & 108" La figure 311a représente la solution retrou-
vée par I'application de la méthode semi-déterministe MAP et |a figure 3.11b représente
la solution moyenne retrouvée par I'application de la méthode MCMC ainsi que ses
incertitudes représentées par les barres noires et correspondantes a I'écart type des
distributions trouvées. En ordonnée nous retrouvons l'intensité de rejet (en kg-h™!) et
en abscisse les trois heures d’émission (1, 11, 1) et pour chaque heure la distribution
associée aux quatre tailles de particules (PMy_15, PMyo1s, PMyz30, PMyosp). Les distribu-
tions obtenues par la méthode MCMC sont disponibles en annexe C.1. Il existe des dif-
férences entre le résultat obtenu du MAP et le résultat moyen obtenu du MCMC liées
a la technique d’échantillonnage. En effet, nous comparons la valeur du maximum a
posteriori et une moyenne de la distribution a posteriori.

On remarque qu’une ébauche constante de 108" permet de reconstituer la cinétique
d’émission temporelle de I'incendie. Ce résultat est également valable pour x, = 0% "
Nous observons que I'absence de données durant la premiéere heure de I'incendie (stra-
tégies B et C) concorde avec les incertitudes élevées estimées par la méthode MCMC et
permettent de reconstituer partiellement I’émission sur la premiére heure de l'incendie
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PMg-15, PMy-1s5, PMy_30, PMyzso

D 'D * *
Stratégie A “ “ jl*(x ) QJQEX ) R MNGE
[[Hx —y|[ [lx—x|| [IHx" —y[| A°[x" — x|

A 401072 116 12 1 2 0,98 0,31
A B 1,11072 83 13 0 0 0,98 0,24
Il
p c 7,310°% 36 12 0 0 0,96 0,66
S A 4,010 116 12 1 0 0,99 0,23
E B 1,11072 83 13 0 0 0,97 03
I C 5,21072 44 4 0 0 1 0,4
A 40107 116 12 1 2 0,99 0,19
& B 1,110°2 83 13 0 0 0,96 0,54
',‘f c 781073 36 12 0 0 0,96 0,5
A 4,0107" 116 12 1 1 0,97 0,44
E B 1,110°2 83 13 0 0 0,95 0,47
',‘f c 781073 36 12 0 0 0,95 0,7

Table 3.4 - Résultats d'inversion pour différentes valeurs d’ébauche x, avec la méthode du
maximum a posteriori avec la GCV et une inversion globale des especes PMy_; 5, PMy_15, PMy_30,
PMy.s0. Le scénario A contient 128 observations, le scénario B contient 96 observations et le
scénario C contient 48 observations pour chaque espece.

de part le temps de transfert des polluants dans I'atmosphére. En effet, en considérant
un écoulement uniquement porté par un vent modéré (~ 4 — 5m-s~1a 10 m observé
de 17:00 a 19:00 UTC pendant l'incendie), une station située dans la direction du vent
a 6 km d’une source sera impactée au bout de 20 — 40 minutes de rejet.

Pour les deux méthodes (MCMC et MAP), I'intensité de rejet retrouvée pour la stratégie
de préléevement C ne permet pas de reconstituer la distribution granulométrique des
particules sur la derniére heure d’émission de l'incendie. Par conséquent, une stratégie
de prélévement élaborée en champs proche (0 — 6 km) ne permet pas de tenir compte
de la ségrégation des espéces sédimentées et non sédimentées sur la derniere heure de
I'incendie.
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(a) Solution obtenue par la méthode du maximum a posteriori

Débit m retrouvé en kg/h par la méthode du MCMC
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(b) Solution moyenne obtenue par la méthode MCMC.

Figure 311 — Résultat x de débit reconstitué (en ordonnée) pour chaque temps d‘émission
(en abscisse), pour chaque stratégie de prélevement A, B et C (en bleu, orange et vert) et
pour chaque espéce (du plus clair pour les particules de petit diametre au plus foncé pour les
particules de plus grand diamétre), avec x, = 108" et les composantes en kg-h1.

Synthése

Dans ce chapitre, nous nous sommes intéressés a la caractérisation du terme source en
terme de dynamique temporelle du taux de rejet, par la modélisation inverse basée sur I'uti-
lisation conjointe de mesures et d'un modele de dispersion.

Ce chapitre a présenté les méthodes de modélisation inverse déterministe et bayésienne
implémentées et appliquées a la dispersion atmosphérique de polluants a la suite d’incendies
de grande ampleur. Le cadre de la modélisation bayésienne sur lequel se base les méthodes
inverses a d’abord été introduit, suivi des différentes variables intervenant dans la résolution
du probléme inverse. Une méthode de minimisation déterministe a été présentée, a savoir la
méthode du maximum a posteriori. Sous des hypothéses gaussiennes, la solution du systéme
inverse est |I'estimateur Best Linear Unbiased Estimator (BLUE). Le minimum est obtenu en étu-
diant les variations de la fonction de co0t correspondante. Sous contraintes, I'algorithme L-
BFGS-B suivant une méthode quasi-Newton est utilisé pour garantir la positivité du taux de

73



rejet. Enfin, I'introduction de A élimine la nécessité d’estimer les matrices de covariance R
et B. L'estimation de A, qui constitue le poids donné au terme de régularisation, peut étre
effectuée par échantillonnage. Minimiser de maniére déterministe tout en échantillonnant
I'un des paramétres de maniére probabiliste nous plonge dans un cadre semi-bayésien. Deux
méthodes d’estimation de A\ par échantillonnage sont présentées. La premiére, définie dans
un cas ouU le systéme est linédaire, est appelée "L-curve”. Elle permet d’estimer la valeur opti-
male de )\ lorsque la courbure de la courbe paramétrique, qui définit d’une part I'écart entre
les prédictions et les observations et d'autre part I'écart entre la solution et son ébauche,
est maximale. La seconde méthode, applicable dans le cas ou le systeme est non linéaire,
est appelée “Generalized Cross Validation” (GCV). Le \ optimal est déterminé lorsque l'erreur
de prédiction pour plusieurs ensembles d‘observations tirés des observations totales dispo-
nibles est minimale. Une méthode bayésienne est également présentée pour non seulement
retrouver le maximum de probabilité a posteriori mais également les incertitudes associées.
Des hypothéses gaussiennes pour caractériser la vraisemblance et I'a priori sont retenues dans
cette configuration. La méthode bayésienne choisie pour échantillonner le rejet est basée sur
I'algorithme de Metropolis Hastings, qui est une méthode de type Monte Carlo par Chaine de
Markov (MCMC).

L'implémentation de ces diverses méthodes a été validée sur le cas synthétique de I'in-
cendie de la cathédrale de Notre-Dame de Paris. De I'erreur modéle générée par les données
météorologiques est exploitée pour tester le fonctionnement des méthodes pour trois straté-
gies de prélévement définies suivant une certaine couverture spatio-temporelle. Il en résulte
qu’une stratégie de prélévement étendue sur ) —6 km ne permet pas de reconstruire la granu-
lométrie des particules émises sur la derniére heure de I'incendie. En outre, des informations
disponibles a partir de 18:00 UTC sur cette méme étendue permettent de reconstituer par-
tiellement I'émission sur la premiére heure de I'incendie (17:00 - 18:00 UTC).
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Chapitre 4

Application a un incendie d’entrepot de
grande ampleur

Dans le chapitre précédent, plusieurs méthodes inverses pour la reconstitution de la source
de fumées d’'un incendie de grande ampleur ont été présentées et leur implémentation va-
lidée sur un cas synthétique. Dans ce chapitre, nous nous intéressons a un incendie survenu
a Aubervilliers prés de Paris, en France, le 16 avril 2021. L'intérét est porté sur I'estimation de
la masse émise et la hauteur d'émission ainsi que des incertitudes associées. Pour ce faire,
la méthode de Méthode de Monte-Carlo par chaines de Markov introduite dans le chapitre
précédent est appliquée et des ajustements du systeme inverse rendus nécessaires par les
conditions opérationnelles sont proposés. Il ne s’agit plus seulement de retrouver les carac-
téristiques du rejet de fumées, mais aussi d’autres paramétres non moins pertinents tels que :
I'inversion de la pollution de fond présente dans I'atmosphére avant l'incendie, l'inversion
d'un parameétre représentatif de I'erreur modéle, de I'erreur d’ébauche, et d'une méthode
pour l'inversion de la hauteur d’émission.

Ces propositions d'ajustement ainsi que des études de sensibilité réalisées a ce sujet sont
détaillés dans un manuscrit soumis “Bayesian inversion of emissions from large urban fire using
in situ observations” (Launay et al., 2024) que nous reproduisons dans les pages suivantes et
qui compose une premiére partie de ce chapitre 4.1. Dans cet article, le cas d'intérét est entie-
rement décrit en section 4.1.1 “Fire of interest”, la section 4.1.2 “Methodology” correspond a la
méthode MCMC déja introduite dans le chapitre 3 ainsi que les ajustements de la méthode
inverse proposés. Des indicateurs statistiques sont également présentés dans le but d’étudier
la performance de la méthode inverse sur les résultats de concentration dans l'air par com-
paraison des prédictions et des concentrations réelles observées. La section 4.1.3 “Numerical
experiments” de I'article contient les analyses de sensibilité effectuées pour les divers ajuste-
ments de méthode et la section 4.1.4 contient les conclusions tirées de cette étude. En outre
de cet article, une étude de sensibilité de la vitesse de dépdt sur les résultats d’inversion de
cet incendie d'intérét est réalisée dans la partie 4.2 de ce chapitre.

Enfin, une identification du taux de production de particules a partir du rejet retrouvé par
inversion est présentée dans la derniere partie 4.3 de ce chapitre. De plus, une modélisation
de la surhauteur est effectuée avec la formule de Zonato et comparée avec les résultats de
hauteur d’émission obtenue par la méthode inverse décrite dans l'article.
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4.1 Bayesian inversion of emissions from large urban fire using
in situ observations

411 Fire of interest
4111 Fire and smoke information

The case we are interested in is a 4000 m? tool warehouse that caught fire in Aubervilliers,
on the outskirts of Paris, France, on 16 April 2021 at around 3 :30 UTC. The fire gave off smoke
for several hours, which could be seen and smelt for kilometres from the source. According
to the fire brigade’s assessment, this urban blaze went through several phases. The fire, which
was in its full development phase between 04 :30 and 06 :30, was circumscribed by 07 :30 and
drowned by 08 :30 UTC, requiring the deployment of hundreds of firefighters.

Numerous surface air quality monitoring stations in Paris and its inner suburbs (from Air-
parif agency https://www.airparif.asso.fr), as well as a station operated by the Labo-
ratoire Central de la Préfecture de Police, positioned along the smoke plume’s trajectory,
recorded abnormally high PM;, concentration levels (figure 4.1). The maximum PM,q concen-
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Figure 41 — Maximum PM,, concentration of observations at each station available during the
fire (in ug-m=3).

tration was obtained at the Boulevard Haussmann station, 6 km from the source, with a value
of 160 ug-m~3 (figure 4.2). The peak concentration obtained can be seen in figure 4.2, corre-
lating in particular with the intensive phase of the fire. A smoke plume signal was observed at
several stations, linked to a stable north-east wind direction over time.

The reanalysed meteorological fields provided by Météo-France’s AROME forecasting mo-
del (Seity et al., 2011) are examined to assess the dispersive conditions of that day. The fire
broke out at sunrise in a neutral atmospheric boundary layer with very slight thermal turbu-
lence and temperatures below 5 °C. Due to moderate wind speeds and absence of precipi-
tation, the plume signal was strong. These meteorological conditions led to smoke being dis-
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Figure 4.2 —- Observed PM;g concentrations at Boulevard Haussmann station showing the grea-
test impact of the Aubervilliers’s fire plume.

persed in a single direction for the duration of the fire. Photos taken from the ground during
the fire corroborate this analysis and allow us to estimate the effective height of the smoke
emission between 100 and 300 metres from the ground.

411.2 Smoke plume simulation

The model used for the dispersion simulations is the Parallel Micro Swift Spray (PMSS)
(Oldrini et al., 2017) model. This is a model chain in which the Swift model first diagnoses
the atmospheric flows over a predefined domain of 25 kmx25 km at ~ 50-metre resolution.
Swift is fed with the reanalysed fields of the AROME forecasting model (Seity et al., 2011)
from Météo-France with a resolution of 0.025° providing hourly meteorological fields. The
Spray model, based on a Lagrangian approach, then uses the output data from the Swift
model and the descriptive parameters of the smoke source to calculate the concentration
and deposition fields (Tinarelli et al., 2013; Trini Castelli et al., 2018).

To be consistent with the available observations, the model settings are chosen to re-
present PM;o concentrations. Numerous studies have shown that most of the PM;q particles
measured in fire smoke plumes are fine or even ultrafine particles (Ouf et al., 2019; Sipkens
et al., 2023). Consequently, the configuration chosen to represent the smoke particles in this
study corresponds to a particle size of 1 um in aerodynamic diameter. A sensitivity study of
the dry deposition velocity w4 on the inversion results was carried out in a previous work
(Launay et al., 2023) for three orders of magnitude, resulting in slight differences between
the smoke source terms found. The influence of the deposition velocity seems negligible
compared to the overall uncertainties of the inverse problem. Dry deposition rate of wy =
0.05cm-s~! from experiments (Sehmel, 1980) is used in this work for the deposition compu-
tation based on Monin (1959) in the PMSS model.

Two ways of configuring the source are available in PMSS : as a horizontal surface source
or as a volume source. The second option can provide emissions in the form of a piecewise
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defined function, smoother vertically than the first option, which is a discrete description.
The impact of the source type is analysed in this study.

The smoke source term parameters to be inverted are in practice release rates for different
heights and times. The methodology used to find this source term parameters is defined in
the following section 4..2.

41.2 Methodology
41.21 Bayesian inverse method

The method applied to retrieve the smoke source term parameters and their uncertainties
is a Bayesian Monte Carlo sampling method detailed in D1.

Within a Bayesian framework, the aim is to reconstruct the posterior distributions of a
control vector. The main components to be recovered are those defining the smoke source
term : the fire release rates per unit time for different emission heights defined by the vector
m. Other variables are also relevant to be inverted and are presented throughout the metho-
dology section 4.1.2. Gaussian assumption are adopted to describe the prior m ~ N (m,, B)
(equation (4:1a)) and the likelihood y|m ~ N (Hm, R) (equation (4.1b)) :

1 1 1
- - —=(m—mp)TB  (m—my)
P = ey ’ (12

1
pylm) = ’R|1/2(27T)Nobs/2e

3 (y—Hm) TR (y—Hm) (41b)

where R € RN News s the covariance matrix related to the observation and model error
and B € R¥*"r is the covariance matrix related to the prior m, € RV, added for regu-
lation purposes. In the following R and B are modelled as symmetric and positive definite,
respectively. Both covariance matrices, and more specifically the R covariance matrix for un-
certainties related to the likelihood function, control the uncertainties of the system. The
assumed linear relationship between the N, available observations and the NV, variables of
the smoke source to be inverted is described using a source-receptor matrix H. This matrix,
also called Jacobian, linearised or tangent operator, is built from forward simulation results
obtained with unitary smoke source terms. Each coefficient /; ; contained in H corresponds
to the prediction associated with observation j € {1, ..., N} for a unit release rate m; with
ie{l, ..., Ny}

The smoke source term is found by MCMC sampling, by minimising the cost function
(equation (4.2)) over x = {m} :

J(x)=(y— Hx)TR_l(y — Hx) + (x — xb)TB_l(x — Xp)- 4.2)

In addition to the smoke source, it is possible to include other variables to be sampled by
the inverse system. In particular, rather than predetermining the variables that define the co-
variance matrices R and B prior to the inversion process, they can be sampled directly using
the MCMC method. An extension of this methodology, proposed in (Launay et al., 2023; Liu
et al., 2017), takes the smoke source term m and the associated uncertainties related to the
model error as unknowns. The associated covariance matrix R chosen as r Idy, to limit the
number of variables (for example in Chow et al., 2008; Dumont Le Brazidec et al., 2023; Wi-
niarek et al., 2012), and the variable to be sampled is then the scalar r. This allows the value
of r to be sampled during the MCMC process, enabling the source to be sampled in a wider
space and avoiding the need for the user to provide a potentially over-constrained estimate
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for r. Moreover this type of extension provides the posterior distribution associated to 7 (the
"uncertainties of the uncertainties”).

Since this is a variable sampled during the inversion process, it must be assigned a prior
probability distribution. A uniform distribution on 7 scalar is chosen. The resulting cost func-
tion is the sum of equation (4.2)'s right-hand side and the normalisation term log ((27r)N°b5 R|).

On the basis of this inversion framework, the smoke source term to be recovered consists
of a release rate at each predefined time step and emission heights. Since V¢ is the number
of emission heights and Ny, the number of emission time steps, this implies the inversion of
N = Nieigne X Nyme variables describing the smoke source term. Introducing  as a variable
to be sampled adds an unknown variable to the system. With this current configuration, the
vector of variables to be retrieved x = {m, r} is of dimension N,,, = N, + 1.

Fine-tuning of this method are proposed in the following section 4.1.2.2 to meet operatio-
nal response needs for the dispersion of plumes originating from large fires. These optimisa-
tions consist in i) adding variables to distinguish background pollution’s contribution to the
observed concentrations and ii) adding a variable describing the prior error in the inversion.

41.2.2 Inversion fine-tuning

— Background pollution :
A large-scale fire disrupts the environment by causing additional pollution on top of
the ambient pollution already present in the atmosphere. In this section, we wish to dis-
criminate fire-related pollution and non-fire-related pollution, also called background
pollution. The latter is difficult to estimate because of its sensitivity to various factors
or influences such as emissions, atmospheric conditions, local ecosystems, chemical
reactions, etc (Chen et al., 2020; Li et al., 2023).

In the event of accidental release, such as fires, estimates of background concentration
can be based, for example, on the previous day’s fire, annual background concentra-
tions, on satellite data (for example in Cho et al., 2023; van Donkelaar et al., 2010), etc.
However, part of these methods require the assurance of similar conditions influen-
cing background concentrations, as well as the possibility of collecting these data in an
operational situation.

Rather than estimating background concentrations upstream of the inversion, they can
be estimated within the inversion. Background concentrations then become variables
to be retrieved by data assimilation, similarly to the characteristics of the smoke source.
Given that the observation sites available from air quality network are broken down
into “traffic” and "“urban” categories, and that the fire occurred during the morning
traffic peak linked to work commutes, two additional scalars of ambient concentrations
per station type and constant over time are considered as variables to be sampled by
the MCMC. The control vector x to be sampled is then composed of {m,r,c} and of
dimension N,,, = N, + 3, with ¢ = {c¢;,¢cy} € R? for background concentrations
determined by the type of station (T : traffic, U : urban).

The change is reflected in the Jacobian matrix H (4.3), where two additional dimen-
sionless columns are added. The first column added corresponds to observations from
traffic-type stations for which the value 1 is assigned, O otherwise, and the second to
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observations from urban-type stations.

hia hin, 1 0
H = hi,l hi,Nm 10 (4.3)
hngi -+ hygn, 01

Given the changein H,and R = ridy,,_, equations (3.2a) and (3.2b) evolve into (4.4a) and

(4.4b), where ¢, = {cry, ¢y, } represents the prior estimate of ambient concentrations :

1
p({m,c}) = NCOLED
% exp[—% ({m7 C} o {mb’ Cb})T (443)
x B ({m,c} — {my, e })],
1
ply{m,r,c}) = N

This estimation method, deemed to meet operational requirements, is designed to re-
cover background concentrations from observations unaffected by the plume.

— Prior error :

The covariance matrix B, as indicated in section 4.1.2.1, quantifies the prior uncertainties
and is usually chosen to be diagonal for the same reasons as for the matrix R. Since
no prior information is available to quantify the diagonal value(s) of the B covariance
matrix, it is proposed to include it in the inversion system.

The matrix B quantifies the uncertainties associated with the m variable vector related
to the smoke release rates as well as with the ¢ variable vector when ambient concen-
trations are taken into account in the inversion. These variables are uncorrelated by na-
ture, justifying the introduction of two scalars in the diagonal of B: b,, € Rand b, € R
respectively. Then, the matrix B is defined as in (4.5) when background concentrations
are inverted or not.

( /b 0 0
0 0 0
0 0 bn if ¢ C x,

b. O
B = 0 0, (4.5)

b 0 O
0O . 0 else.
0 0 b,




By analogy with the sampling of the variable r, assuming Gaussian assumptions, b,, and
b. if they exist, are added to the system’s unknowns and the term log ((27)"[B|) is
added to the cost function (equation (4.2)). The control vector x to be sampled is then
{m, 7, ¢, by, b.} and of dimension N,,, = N,, + 5. A uniform distribution is used as prior
knowledge on each b,, and b, scalar. Sampling the two covariance matrices R and B,
makes the system even more flexible for solving the inverse problem.

41.2.3 Emission height inversion proposal

As the problem has been posed so far in section 4.1.2.1, the smoke source term to be re-
covered consists of a release rate for each predefined time step and emission heights. This
source parameterisation is particularly relevant when there are a plume separation. For ins-
tance, this could be the case when the plume rise phenomenon leads the smoke to penetrate
partially the inversion layer located above a convective boundary layer (Hanna and Paine,
1989; Korsakissok and Mallet, 2009). One way of modelling this phenomenon is to assume
two plumes : one modelled above the boundary layer height and the other modelled below
it.

But in most cases, an emission height, potentially varying over time, is usually used to
define the smoke source of a large-scale fire. We wish to obtain a couple of (emission height;
release rate) for each time step. To do this, the emission height is described as a new variable
vector z to be recovered. The fire smoke source term is then described by z for the emission
heights per time step (i.e. z is of dimension N,...) and m for the release rates per time step (i.e.
N, is reduced to Ny..). Furthermore, taking into account the improvements described in the
previous section, the vector x, is {m, z, 7, ¢, by, b. }, with N,,, = Ny X 2 + 5 variables.

Forward modelling, on which the creation of observation operators for sampling emission
heights is based, has a high computational cost. Thus, a set of observation operators is pre-
computed for an ensemble of heights Z. The transition probability of the vector z is chosen
so that the sampled emission heights lie within the limits of Z. For a given emission height
state considered during MCMC sampling, the corresponding observation operator is calcula-
ted as an interpolation of predetermined observation operators. The interpolation is used to
prevent the sampled state from being trapped in a local minimum.

41.2.4 Pollution assessment

The aim of these inversion methods is to find the distribution of each vector x component.
We have seen that this vector contains at least the variables characterising the smoke source
in terms of release rate and emission height m. We therefore introduce y,, the predicted
concentrations using the vector m recovered and applied to the dispersion model by the ope-
rator H (4.6), where m, is the vector for calculating the predictions from the most probable
value of the posterior distributions contained in the vector m. In the following, the compo-
nents of m, are either equal to the mean of each distribution in m and denoted m, or equal
to the median med(m).

Yp = Hm, (4.6)

However, the advantage of MCMC is that a distribution can be recovered, allowing the
uncertainties to be quantified, but this advantage is forfeited when a single value is extracted
from the posterior distributions. To limit the computational costs, we propose to extract the
standard deviation g, of these distributions to characterise the uncertainties relative to m,,.
Thus, H(m, — 0, ) and H(m, + 0, ) form the predictionsy, and Yp. respectively in order to
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identify the impact of uncertainties in m on the predictions y,. The same principle applies to
the z vector for height inversion and to the ¢ vector for background concentration inversion.
Thus, if we consider ¢, which corresponds to the vector of the most probable value of the pos-
terior distributions contained in the vector ¢, equation (4.6) evolves into (4.7) by considering
c and m independent.

Yoo = H(mp + Ump) + (cp + Ucp) (4.7a)
Yp = Hm, + ¢, (4.7b)
Yo_ = H(m, — 0 ) + (¢, — 00,) (4.7¢)

The resulting hindcasts y, (equations (4.6) and (4.7)) can be compared with the real concen-
trations measured during the fire. For this purpose, the statistical indicators formulated in
Chang and Hanna (2004); Hanna and Chang (2012), generally employed to measure the per-
formance of air quality models, are used in this work. Five statistical indicators are introduced
for the study and described in appendix D.2 : the fractional bias FB (equation (D.3a)), the nor-
malised mean square error NMSE (equation (D.3b)), the correlation coefficient R (equation
(D.3¢)), the normalised absolute difference NAD (equation (D.3d)) and the fraction within a
factor of two FAC2 (equation (D.3e)). These statistical indicators are applied to each expe-
riment in this work.

41.3 Numerical experiments

The inverse method developed in section 4.1.21, its improvements presented in section
41.2.2, and height inversion proposal from section 4.1.2.3 are applied to the fire case from
section 41.1.1.

41.31 Inversion configurations

The MCMC method requires the initialisation of control variables and setting parameters.
Prior background concentrations ¢, = {c¢rp, Cyp} are parameters fixed respectively on Air-
parif’s annual estimate of 20 pg-m? for traffic stations and 15 ug-m? for urban stations. The
vector my, of prior release rates is set to the null vector because of the short operational lead
times for estimating it. The initialisation of the smoke source vector m is defined as its prior
vector. Similarly, if the background concentrations ¢ = {¢r, ¢, } are among the variables of in-
terest to be inverted, the initialisation of these scalars is defined as their prior. The variances r
and b, are set to the variance of the observed data ay2 (ug-m_3)2. Since no prior information is
available to quantify b,,, its value is set to a plausible variance greater than 0, at 1002 (kg-h~1)2.
These variance values are fixed, unless they are included in the control variables, in which case
they initialise the MCMC simulation.

Forward modelling is based on the information provided in the section 4.1:1.2. To compute
the observation operators associated to Z, the set of predefined emission heights, two sce-
narios are simulated. In the first, surface sources are assumed to be at heights of Z and in
the second, volume sources are assumed to be centred on the heights of Z with a vertical
extension of 50 m.

Operational time constraints limit the number of simulations that can be carried out
to build H. Firstly, five emission heights expressed in metres are considered, in : Z1pp.300 =
{100, 150, 200, 250, 300} based on visual observations. This set is used to define a so-called
“reference case” and carry out a sensitivity analysis, in sections 41.3.2 and 4.1.3.3. In a second
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step, the previous set is extended to the set Z1g.600 = {100, 150, 200, 250, 300, 350, 400, 450, 500, 550, 600}
to simulate the lack of prior visual observation of the emission height.

The inverse method of emission height formulated in section 4.1.3.4 is then tested.

The MCMC method provides an estimate of the smoke source m and z if considered, and
its uncertainties for each inversion configuration tabulated in figure 4.3. Beyond the inversion

Inversion configuration
1 2 3 4 5

m Cx N,

height

N, X
m E :[R time

N..
m E ]R time
not inverted mode

cCXx

2 Cx NN
{bm, b. if exists} C X &
rcx \\

Y

NN

inverted mode

Figure 4.3 — List of presented inversion configurations.

1: reference case

: reference case wfo background concentrations inversion
: reference case w/o model error inversion

: reference case w/o prior error inversion

: w emission height inversion

a b~ wN

configuration, three direct modelling profiles A, B and C are tested. Profiles A and B are de-
fined with the same Z set but use volume source and surface source respectively. A and C
use both volume source but a different Z set. These profiles are applied to several inversion
configurations in figure 4.3. The "reference case”, inversion in configuration 1 of figure 4.3,
is defined as the basis for the sensitivity study of inversion improvements presented in the
section 4.1.3.3. For all these inversion configurations and modelling profiles, the number of
unknowns for emission time Ny is set to 5 to cover the five hours T}, i = {0,1,2,3,4} of
the fire from its start to its drowning. T represents the first hour of the fire since it started at
03:30 UTC and T}, represents the last hour of the fire before the end of smoldering at around
08 :30 UTC. The number of unknowns for the emission height is defined by Nyeign: = Card(Z)
and depends on the set Z considered in profiles A/B and C.

Predictions and observations are compared using statistical indicators presented in sec-
tion 4.1.2.4 to assess the performance of the inversion configurations and modelling profiles
tested. Table 4.1 summarises the indicator values obtained for the different studies. In addi-
tion, the distribution of costs resulting from the 7 function is studied to support the evalua-
tion of inversion configurations, in particular by characterising the impact on costs of adding
certain variables to the inversion.

The cases 1-A and 1-B are examined in section 4.1.3.2 to assess the impact of a volume
source compared with a surface source. The “reference case”, 1-A, take into account all the
improvements of the inverse system, for comparison with results : without inversion of back-
ground concentrations (2-A), without retrieval of model error (3-A), and without retrieval of
prior error (4-A). Cases 1-C and 5-C are examined in section 4.1.3.4, for an in-depth analysis
of the emission heights inversion.
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Table 41 - Statistical indicators for the different inversion configuration investigated. The
case numbers correspond to the inversion configuration outlined in figure 4.3. A, B and C are
direct modelling profiles considered for the tests :

A: 2100;300 & volume source

B : Z100:300 & surface source

C: Z100:600 & volume source

INVEISION _ rofile FAC2  FB NMSE NAD R
configuration
0.86 0.05 0.17 0.17 0.75
0.85 0.05 0.17 0.17 0.74
0.82 0.05 0.20 0.18 0.72
0.24 0.72 1.33 0.48 0.56
0.82 0.05 0.20 0.18 0.72
0.86 0.04 0.17 0.17 0.75

088 0.12 0.16 0.15 0.78

cases

A bH WNQ aaa
O>»>>0% >

41.3.2 Reference case

The "reference case” analysed in this section corresponds to the case 1-A, where x =
{m, 7, ¢, by, b} with N, of dimension N, + 5 with N, = Niigne X Nyme = 25. Some of the
distributions retrieved are depicted in figure 4.4 : the distributions of m and c are reported on
the left and right panels respectively. Figure 4.4a describes the smoke source mean vector m
and associated standard deviation o, providing an overview of the release rate retrieved for
each emission height considered in Z;40.300 and for each emission time 7}, ¢ € {0,...4}. The
cumulative mean values obtained per time step were also calculated (in red).

The maximum amount of mass emitted in one hour is around 2 500 kg-h~! for all heights
considered per time step. Looking at the standard deviations transcribed in figure 4.4a, the
uncertainties are not negligible for all emission heights with mean release rates greater at
higher heights. The cumulative average release rate varies over time, with a peak during the
second and third hours of the fire, in line with the fire brigade’s observations : the maximum
rate is observed during the predominant hours of the fire’s full development phase.

Another area of interest is the reconstruction of background concentrations by station
type. The corresponding posterior distributions ¢ reconstructed using the MCMC method are
presented in figure 4.4b. The mean values of background concentration are ¢y = 22 pug-m=3
for urban stations and ¢ = 34 ug-m_3 for traffic stations, with standard deviations of o, =
4 ug-m—3and Ocp =6 ug-m~3, respectively. The orders of magnitude match those of the sta-
tions not affected by the plume. Indeed, three traffic stations not located in the trajectory
of the plume were identified with temporal background concentration values of 52 ug-m~3,
45 ug-m~3 and 39 pg-m~3 for the fire duration. The background concentration estimated for
traffic-type stations using our retrievals is closer to the average of these three values (= 45
ug-m~3) than AirParif's usual estimate (= 20 pg-m~?). The inversion of background concen-
trations appears to be consistent.

Figure 4.5 compares the retrieved concentrations, as functions of the mean vectors m and
¢ extracted from posterior distributions, to the real observations. In addition, the uncertain-
ties of the concentrations obtained from the standard deviations ¢, and o. of the distribu-
tions are represented by the red bars. The limits of FAC2 indicator are also shown in this figure.
The statistical indicators of case 1-A are reported in table 4.1. Overall, 86% of the values are in
FAC2, with high concentrations due to the smoke source m. It is also noticeable that most of
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Figure 4.4 - Case 1-A. (4.4a) Means of the posterior distributions obtained for the emission
rate m (in kg-h™!) during the five hours (T}, i € {0,...4}) of fire and for the five predefined
emission heights; cumulative values obtained per time step in red; and representation of the
distributions’ standard deviations 0., in black. (4.4b) Posterior distribution of the background
concentrations in pug-m~2 during the fire.

the concentrations are low and close to the values attributed to background concentrations
c. The latter are therefore important to take into account, particularly in the inverse system to
enable calibration on observations not located in the smoke plume trajectory. The accumula-
tion of values on the lines representing average background concentrations by type of station
shows the limits of our background concentrations representation. The choice of a distinction
solely by type of station and very probably the choice of constant background concentrations
over time may have led to this result. The uncertainties of the pollutant source, represented
through the bars on the predictionsin figure 4.5 asy, andy, , have avariability that appears
to keep most estimates within the limits of FAC2.

Moreover, an analysis is performed to assess the impact of a volume source compared to
a surface source. Indicator results for this test, presented in the table 4.1, show that cases 1-B
and 1-A are very similar. In terms of distribution results, there are also tangible similarities
between the two cases. Configuring the source as a “volume” offers a very slight overall im-
provement of the statistical indicators. In the following, a volume source is hence employed.

41.3.3 Sensitivity study

— Background concentrations
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Figure 4.5 — Case 1-A. Concentrations reconstructed using the mean of m distributions versus
the measured concentrations and uncertainties reconstructed using the standard deviation
of the distributions; mean background pollution concentrations by type of station; FAC2
boundaries.

We perform a sensitivity analysis to the inversion of background concentrations. The
reference case (1-A), which takes background concentrations into account in the in-
version, is compared with the case 2-A which does not, by considering the measured
concentrations coming exclusively from the fire.

Figure 4.6, depicting the smoke source release rates as the mean m and standard de-
viation o, of the posterior distributions for case 2-A shows that the recovered mass is
almost halved compared to the reference case. Although the system tends to be more
evenly distributed than in the reference case over all heights and time steps, the maxi-
mum mass emitted (figure 4.6) corresponds consistently to the second and third time
steps. In contrast to the differences in release rates, the standard deviations of the dis-
tributions with respect to their means are similar in this case (black bars in figure 4.6)
and the reference case 1-A.

The retrieved concentrations for case 2—-A are compared to the observations using sta-
tistical indicators. The scores of the case 2-A, displayed in table 4.1, are markedly worse
than those of the reference case that appears more reliable.

The configuration used for this test case includes the diagonal values of the covariance
matrices R and B as inverted variables. As a result, the model error  doubles and the
prior error b falls to 0. The average overall cost is similar in this case (2-A) and in the re-
ference case (1-A), but the cost associated with likelihood, already predominant (75%)
in the reference case, increases by around 15% in case 2-A. A plausible explanation to
this latter point could be linked to the fact that some monitoring stations are not affec-
ted by the direct simulation and yet have positive measurements due to background
concentrations. As a result, the difference between simulation results and actual obser-
vations is sometimes equal to a minimum value corresponding to background concen-
trations. These values, not negligible given the orders of magnitude of the concentra-
tions manipulated, yield a strong model error bias. In the following, background concen-
trations are systematically considered as control variables.

Prior and model error

The covariance matrices parametrising the likelihood and prior distributions play an
important role in the minimisation. A sensitivity study to the inclusion of the variances
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Figure 4.6 — Case 2-A. Means of the posterior distributions obtained for the emission rate m
(in kg-h™1) during the five hours (T}, i € {0, ...4}) of fire and for the five predefined emission
heights; cumulative values obtained per time step in red; and representation of the distribu-
tions’ standard deviations o, in black.

related to R and B matrices (introduced in section 4:1.2.2) as sampled variables by the
MCMC method is carried out in this section. The cases 3-A and 4-A correspond to the
same inversion configuration as the reference case but without the inversion of r (x =
{m, ¢, bm, b.}) and the inversion of {by,b.} (x = {m,c,r}), representing the diagonal
scalars of the matrices, respectively.

The resulting statistical indicators (deemed in table 4.1) show very slight variations,
considered negligible, between cases 1-A, 3-A and 4-A, by the similarity of their mean
vectors m representing the smoke source. Table 4.2 summarises the mean values m
found and the standard deviations ¢, associated with the smoke source term distri-
butions for each case. The table also displays the mean values € and uncertainties o,
found for the background concentrations as well as for the variables b,,, b. and r sam-
pled or not in this section. The orders of magnitude found for m and o, in each case
are similar. Case 4-A is closer to case 1-A than to case 3-A, although the differences
are not significant. Considering the square roots of the variances, the differences in r
between cases 1-A and 3-A are greater than the differences in b,, and b, between cases
1-A and 4-A.

The main finding is that the initialisation value used for b seems to be more accurate
than the initialisation for r. Overall, although the statistical indicators are similar or even
slightly better for the fractional bias when b is not taken into account in the inversion
(case 4-A), the inclusion of r and b in the inversion eliminates the need to assign them
a reliable fixed value besides the initialisation.
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Table 4.2 — Means and standard deviations results from posterior distributions min kg-h~! and
cinug-m~3; foreachtime T},i € {0,1,2,3,4}; mean square root results and their associated
standard deviation for 7 and b,, in ug-m~2 and b,, in kg-h~*

cases

1-A 3-A 4-A
M7y £ Omg, 903667 982753 8784662
M7, & Omg, 2530 £ 1569 2551 £ 1603 2499 & 1514
W, & Oy, 2031 £ 1122 1942+ 1217 2014 + 1082
ML, & Omg, 526 £440 606 £512 525 + 442
M7, £ Omy, 306 £268  379+£332 303 & 266
GEo,  B31E4 34E5 35+ 4
Gto,  22E6 19£7 24 £6
VrEos 242 33 25 +2
Vbnto 81 12£1 3.16
Vheto ;351 3244 33

41.3.4 Emission height retrieval

Until now the study focused on sampling the release rates given emission heights defined
in the set Z1gg.300. This set was established on the basis of visual observations in the field. In
the following section 4.1.3.4 the reference inversion configuration is extended to be applied
with the set of heights Z1(¢.¢00- The related case 1-C will be compared to the reference case
1-A to emphasise the role of the information on the range of credible emission heights used
in the reference case. Next, in section 4.1.3.4, the inclusion of the emission height inversion
into the MCMC method will be studied. The corresponding case 5-C uses the set of heights
2100:600 as well.

— Towards emission height discrimination The question arises as to whether the prede-

fined set of emission heights Z, used to calculate the set of observation operators,
influences the smoke source recovered : what happens in the case where no zone of
effective emission height, after plume rise, has been visually deduced? In the case 1-
C, inversion is carried out using the same configuration as the reference case : x =
{m,c, 7, by, b}, but with N, = 55, having Nyigne = Card(Z100:600)-
The statistical indicator scores obtained for the case 1-C are close to those of the re-
ference case 1-A (see table 4.1). In fact, the predictions, obtained from the mean of
the posterior distributions found m, are similar in both cases. Nevertheless, the mean
vectors m obtained in the two cases are different. The figure 4.7 describes the smoke
source m and o, retrieved for case 1-C. The cumulative release rates appear to be much
higher than for the reference case.

The posterior distributions of the release rates m according to the different emission
heights for the emission time 7} are shown in figure 4.8a to support the analysis of this
case results. The distributions for emission heights above 300 m are flatter than the
others, indicating a higher degree of uncertainty and explaining the overall high mean
release rates.

For further analysis, the concentration obtained at the station located at "Avenue des
champs Elysées”, using the mean m of release rates and the mean ¢ of background
concentrations, is also introduced in figure 4.8b. It shows the different contributions
of each mean value contained in the vector m and the mean value ¢; to the predic-
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Figure 4.7 - Means of the posterior distributions (m) obtained for the release rates (in kg-h™1)
during the five hours (T}, i € {0, ...4}) of fire and for the eleven predefined emission heights;
cumulative values obtained per time step in red; and representation of the distributions’
standard deviations o, in black.

ted concentration. It can be seen that the high average values of release rates found
at heights above 300 m have little impact on the overall concentration. Also, the mean
values corresponding to emission heights above 300 m mainly contribute to the recons-
truction of the concentration at this station for the last hour between 08 :00 and 09 :00
UTC.

The average background concentrations € obtained are equal to 30 ug-m~3 for traffic
and 16 ug-m~3 for urban station for this case. These values are lower than those obtai-
ned in the reference case 1-A. For "Avenue des Champs Elysées” station, the last hour
of emission showed a concentration of 65 ug-m~2 for the fire day and 45 pg-m~2 for
the day before the fire with similar meteorological conditions. The most likely explana-
tion is that the fire was in its decline phase at around 06 :30 UTC, contained at 07 :30
UTC, and that the pollution as seen on the observations between 07 :00 and 08 :00 UTC
is mainly due to background concentrations. Due to their poor parameterisation, cho-
sen to be constant over time, and the lack of constraints on the emissions heights, the
background concentrations retrieved appear to be underestimated and compensated
for, during the last two hours of the fire, by emission rates from heights greater than
300 m.

In addition, the distributions over the heights greater than 300 m are not clustered
around the value of 0. This means that the system is unable to discard these new heights
as a solution, preferring instead to extend the uncertainties.

The manner the inversion tends to distribute the emitted mass over the emission heights
can be explained by studying the Jacobian H matrix, where some stations are impacted,
albeit very slightly, by these times and heights (figure 4.9).

Part of the Jacobian matrix H corresponding to the "Avenue des champs élysées” station
located 7.3 km from the source is extracted (figure 4.9). For H of dimension N, X N,.,,
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Figure 4.8 — (4.8a) Release rates m marginal posterior distribution in kg-h™! at time T} for
each heightin Z10.600- (4.8b) Concentrations contribution reconstructed at the traffic station
“Avenue des champs Elysées” from the distributions mean (m) at all times T;,7 € {0,1,2,3,4};
observations in black; total recovered concentration in red. The colours are shared for figures
aandb.

an extracted row corresponds to a specific observation and all the columns correspond
to all emission height considered in Z;40.600 for a specific emission time. The last hour
of "Avenue des champs Elysées” station (between 08 :00 and 09 :00 UTC) is represen-
ted when emission occurs at time T (between 07 :30 and 08 :30 UTC). The values are
normalised to the maximum of the H coefficients. Release rates at heights greater than
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Figure 4.9 - H Jacobian matrix extraction for the station “Avenue des champs Elysées” 7.3 km
from the source; y-axis : the last hour of the observation, x-axis : emission at time 7}, for each
volume height source in z; in the squares, the dimensionless coefficients of H.

350 m have an impact on the Avenue des Champs Elysées station. This phenomenon
is true for most remote stations due to transport dynamics. Observations further away
from the source cannot provide discriminating height information because of vertical
mixing in the atmospheric boundary layer. Some observations, such as the station on
the Avenue des Champs Elysées, suggest significant emissions at heights above 350 m
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retrievable from the inversion system. As this suggestion is not a very likely, the system
favours the extension of the associated uncertainties for all the fire hours.

With the intention of ensuring that the release rate estimates remain credible even
when using the set of emission heights Z1¢o.¢00, the methodology introduced in section
41.2.3, which allows the system to identify the most likely emission height per time step,
is tested in the next section.

— Emission height inversion

Inversion is performed by sampling the emission height z according to the MCMC me-
thodology. The related case is 5-C, given the inversion configuration defined as number
5in figure 4.3 with x = {z,m, ¢, 7, b, b.}, m, z of dimension Ny,. = 5,s0 N,,, = 15. The
emission height is sampled in the interval bounded by 100 m and 600 m, corresponding
to the minimum and the maximum values of the set Z149.600. The posterior distributions
of z and m are presented in figure 4.10 on the left (figure 4.10a) and on the right (figure
4.10b) respectively.

Emisson height distributions Release rate distributions
To To
Ty Ty
T, T,
T3 T3
n Ta

100 200 300 400 500 600 0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Height (m) Release rate (kg/h)

(@) Emission height z results (b) release rate m results

Figure 410 — Posterior distributions for (4.10a) the heights (in m) and (4.10b) the release rates
(in kg-h™1), at the five emission times Tj, i € {0, ..., 4}.

Table 4.3 summarises the smoke source values : mean m, median med(m) and standard
deviations o, of m posterior distributions as well as for z retrieved in this case.

Table 4.3 — Means, median and standard deviations results from posterior distributions m in
kg:h~! and zin m; for each time T, 7 € {0, 1,2, 3,4} of case 1-C.

Emission times
To T s T3 T,
m 594 1882 1621 930 947
med(m 519 1878 1601 799 886
om 419 322 411 672 624
z 336 222 267 375 493
med(z) 303 222 269 380 509
o, 108 11 15 111 80

It can be seen that the system always recovers the intensive phase of the fire at times
Ty and T with median values of med(my;) = 1878 kg-h~! at med(zr;) = 222 m and
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med(mzs) = 1601 kg-h™! at med(zr2) = 269 m, respectively. This response appears
robust since the system also provides low uncertainties associated with the emission
height z at these times (0,71 = 11 m and 0,79 = 15 m). In comparison, the distribution
of the emission height at 7| (fire development phase) has a higher variance, indicating
that the emission height at 7 is subject to greater uncertainty. The maximum of the
posterior distribution is globally located between 200 m and 350 m.

The mean m values retrieved for time 1, T} and 15 are consistent with the cumulative
mean results of reference case 1-A (results illustrated in figure 4.4). Taking the results of
release rates for case 1-A as reference, the median values of case 5-C are -43%, -26%
and -22% lower for Ty, T and 15, respectively. These differences are partly due to the
fact that the cumulative release rates over several heights are compared to the release
rates over one height.

The results for times 75 and Ty are examined next. There are large uncertainties for both
emission height and released rates. Due to a lack of constraint from the observations,
there is a large number of pairs of values (m,z) that can be used to reconstruct the
observations. This finding is in line with the result put forward in case 1-C concerning
the background concentrations potentially mis-estimated by the inversion for these
hours of the fire already contained at 07 :30 UTC. The mean concentrations found for
this case, equal to their median, are &t + 0., = 41 + 4pugm 3 and gy + 0, = 32 +
4 ug-m~3. Comparing the value of 45 ug-m~3 (obtained by using three traffic stations
not located in the trajectory of the plume in section 4.1.3.3) with the traffic background
concentration found in this case (5-C), the difference is lower than in the case 1-A.
However, in view of the smoke source results for the last two periods of the fire, the
representation of the background concentrations as a temporal constant remains a
limitation for the inverse system.

Since the estimation of the posterior distributions for times 75 and T} seems less robust
than the estimation for times 7j, 77 and T5, the analysis now focuses on these first three
emission times. The height inversion methodology applied to this case (5-C) is based
on a linear interpolation of the model through H matrix. Direct modelling based on
the medians of the retrieved posterior distributions is performed next to confirm the
results.

The direct modelling is performed with volume sources centred on the medians of the
height distributions and the standard deviations o, (see table 4.3) are used as the thick-
ness of the source polygons on z axis expressed in section 41.1.2. The medians of the m
distributions are used as associated release rates. Uncertainties in the form of standard
deviations o, are used as m £ 0, to quantify the uncertainties in the predictions. The
reconstructed smoke source term is described in figure 4.11. Finally, the contribution of
background concentrations c are also used by extracting mean vector € and uncertain-
ties associated to the posterior distribution o, to reconstruct the total concentrations
as introduced in section 4.1.2.4.

The results of the comparison with observations are available in table 4.1 (case 5-C) for
the statistical indicators introduced in section 4.1.2.4. With this inversion configuration,
the indicators scores are similar to those of the reference case, except for the fractional
bias which is slightly lower. The corresponding FAC2 score is represented in figure 4.12.
Uncertainties of the smoke source and background concentrations propagated on the
predictions (bars in figure 412) are low. By reconstructing only the first three hours of
fire emission (between 03 :30 and 06 :30 UTC), 88% of the ratio of predictions to ob-
servations fall within the limits of the FAC2, as in the reference case. This reinforces the
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Figure 411 - Smoke source term reconstructed for times 7}, i = {0, 1,2} with med(z;) used
for the height and m; for the release rates.
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Figure 412 — Predictions in red (using the source described in figure 411) versus the obser-
vations and uncertainties reconstructed using the standard deviation of the distributions;
background concentrations mean by type of station; FAC2 boundaries.

hypothesis of a fire already contained for the last two hours of the fire (between 06 :30
and 08 :30 UTC), with negligible emissions. Therefore, this supports the hypothesis of
poorly estimated background concentrations, particularly for the last observation time
between 08 :00 and 09 :00 UTC.

41.4 Conclusions

A Markov Chain Monte Carlo technique based on the Metropolis-Hasting algorithm was
implemented to characterise smoke emissions from large-scale fires. It was applied to the
real fire of April 16, 2021 in Aubervilliers near Paris. The posterior distributions of different
variables describing the source, as the emission height or the release rates, were sampled. We
fine-tuned our inversion system to meet operational needs, particularly with regard to the
background concentrations that need to be carefully taken into account in the system.

The MCMC method provides release rates consistent with observations of the intensive
phase of the fire. Enhancements to our inversion system enabled us to identify background
concentrations by type of station and, constant over time. Estimating background concen-
trations prevents searching for a value, difficult to estimate in an operational situation, to
be subtracted from the observations. These estimations are of the same order of magnitude
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than annual estimates from AirParif, but even more consistent with the observations out of
the plume trajectory. However, these background concentrations, assumed constant over
time, do not appear to be well suited for at least the two last hours of the fire. Furthermore,
including the variances of covariance matrices as sampled variables alleviate the importance
of their initialisation, which is highly useful in operational situations.

Two emission heights parametrisation strategies are studied. The first consists of finding
the distributions associated with the release rates for all the predefined emission heights from
forward modelling. The second involves inverting the emission height to obtain an associated
release intensity. This latter method has the advantage to provide a single emission height
per time step, which is generally the way to define a major fire smoke source and is easier to
analyse. In some cases, however, there may be several emission heights per time step, hence
the advantage of the first strategy.

The two methods are used to identify the intensive phase of the fire and in particular a
maximum cumulative release rate over several heights of the order of 2 500 kg-h~! with the
first method and 2000 kg-h~! over one height with the second method. This second approach
made it possible to qualify the emission height per time step, which is generally between
250 m and 350 m, in accordance with the visual observations of the firefighters. In the case of
a real fire, the MCMC method provides release estimates consistent with the smoke source
derived in previous situations (Alp and Michalowicz, 2005; Daly et al., 2012).

The numerical experiments show that our Bayesian method is sensitive to the background
concentrations representation in the results of release rate emissions. As a consequence, it
could be interesting to consider, as a potential extension of this work, a representation of
background concentrations not only by station typology, but also by time step. Another ap-
proach to the representation of background concentrations for traffic monitoring stations
would be to choose, for example, a usual temporal evolution of regular traffic-related cycles.

Finally, to deal with the case of significant plume rise, for which ground-based measure-
ments would not be capable of capturing the plume, an option to investigate would be to use
remote sensing measurements. Spatially integrated measurements from satellite (Petrenko
et al., 2017) or ground based lidars (Wang et al., 2013) data, potentially limiting the impact
of plume transverse dispersion modelling error, could be helpful. However, this type of data
can also be subject to considerable limitations, notably due to limited spatial resolution for
satellite data. Another future research direction could be to assimilate field observations at
higher spatial resolution, notably via drones (Chen et al., 2023). An observation of the ver-
tical concentration profile should strengthen the inverse system for discriminating emission
heights.

. 7 N

4.2 Analyse de sensibilité a la vitesse de dépét sec

Dans cette section, nous nous intéressons a I'impact de la vitesse de dép6t total sur la mo-
délisation de la dispersion atmosphérique des PM;o. Dans un premier temps, nous étudions la
modeélisation de la vitesse de dépdbt pour les conditions météorologiques du jour de l'incen-
die. Dans un second temps, nous effectuons une analyse de sensibilité sur plusieurs ordres de
grandeur de vitesse de dépdt sur les résultats d’inversion.

Application du modele de Zhang

Nous appliquons dans cette section la modélisation de la vitesse de dépdét déja intro-
duite dans le chapitre 2 (section 2.2.3). Nous avons vu que le processus de dépot dépend de
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la météorologie. Nous exploitons les données météorologiques d'analyse disponibles le jour
de l'incendie. On observe un vent faible a modéré entre 0 et 10 m du sol sur la période de
I'incendie. La vitesse de frottement moyenne en temps observée est faible et I'atmospheére
est neutre sur les premiéres heures de I'incendie.

Le modéle de dépbt de Zhang (Zhang, 2001) calcule la vitesse de dépbt sec en fonction
de la résistance aérodynamique et de la résistance de surface. Plusieurs données sont donc
nécessaires :

— la vitesse de friction moyennée en temps u* = 0,35 m-s~'au niveau de la source,

— lalongueur de rugosité zy = 1 m pour une banlieue (Wieringa, 1981) ou un centre/quartier
d‘affaire (Stull, 1988),

— la stabilité de I'atmosphere neutre
— les conditions atmosphériques générales (température, pression,... ).

Les valeurs de vitesse de dép6t déterminées par le modele de Zhang sont tracées en fonction
du diamétre des particules sur la figure 413 (a gauche). La vitesse de dépbt total est tracée
en rouge et les vitesses de sédimentation et de diffusion qui la composent en pointillés bleus.
La figure de droite illustre les différents processus qui composent la vitesse de diffusion. On

Modele de Zhang et al. (2001), pour u*=0.35 m/s Décomposition du modéle de Zhang et al. (2001), pour u*=0.35 m/s
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Figure 413 — Application du modéle de dépbt de Zhang

remarque que la vitesse de sédimentation contribue a la vitesse de dép6t de maniére domi-
nante pour les particules de diametre supérieur a 1 um et la vitesse de diffusion est dominante
pour les particules de diamétre inférieur a 1 um. Ensuite, parmi les éléments qui composent
la vitesse de diffusion, la résistance aérodynamique est constante en fonction du diameétre
de particule considéré, le terme d’'impaction F,, qui compose la résistance de surface est ef-
fectif pour les particules de diamétre supérieur a 1 um, le terme d’interception E;,. pour les
particules de diamétre supérieur a 10 um, et le terme de diffusion brownienne £, pour les
particules de diameétre inférieur a 100 um.

Un diametre aérodynamique de 1 um est choisi pour définir les particules dans cette
étude (voir section 1.2.1). Pour un diametre aérodynamique de 1 um, la stabilité de I'atmo-
sphére n'a pas d'impact sur les résultats de vitesse de dépdét au vue de la faible contribu-
tion de la résistance aérodynamique. La hauteur a laquelle la vitesse de dépdbt est calculée
impacte peu les résultats (Sehmel and Hodgson, 1978) pour ce type de diamétre. Dans les
conditions de l'incendie, le modéle de Zhang attribue a ce diamétre une vitesse de dépbt
totale de w = 0,090 cm-s~!, composée de la vitesse de sédimentation w, = 0,004 cm-s—! et

de la vitesse de diffusion wy = 0,086 cm-s~ 1.
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Nous souhaitons a présent évaluer I'impact de différents ordres de grandeur de la vitesse
de dépdt directement sur les résultats d'inversion.

Etude de sensibilité

La méthode MCMC est utilisée pour analyser I'influence de la vitesse de dépbt sur les ré-
sultats inverses. L'application concernée est I'incendie d’Aubervilliers détaillé dans la section
411 de ce chapitre (dans I'article). Nous considérons le vecteur de contréle (qui contient les
variables a retrouver, voir section 4.1 de I'article) x={7’, m}, ou 7 permet de définir la matrice
de covariance liée a I'erreur modele comme R = 7 Id € RNovs*Nobs et m représente les in-
tensités de rejet. Le rejet est défini pour trois hauteurs d’émission et de maniére discréte sur
la verticale par Z = {100,200, 300} (en m). Le paramétre 7 est initialisé & la variance y (332
ug?-m~%); le parametre x est initialisé a une grande valeur (10 t-h~!); le paramétre b est fixé a
la variance entre deux valeurs de différence de 1t-h~! (0,25 t2-h—2); et I'estimation préalable
a 0 kg-h~! uniformément. Nous effectuons I'analyse de sensibilité sur les valeurs de w, avec
la méthode MCMC.

_1 x * o, x * o, x x o, x * o, x £ o,
walemsT VT g s Ty 8T, 8T, ATy
0,5 25 3274140 456 £223 564+ 184 133 +£91 49+49
0,05 28 2974142 459+ 214 5144+189 177+£89 30+ 51
0,005 26 2974+ 135 477 +£208 499+ 174 142+ 85 56 47

Table 4.4 — Résultats obtenus avec la méthode MCMC. Le parametre cumulé x par hauteur
d’émission (en kg-h™') et le paramétre /1 en ug-m~3 sont calculés a partir du coGt minimum
trouvé; le paramétre o, estimé avec les 500 000 derniers états acceptés.

Nous constatons des fluctuations liées au parametre wy entre 1,2 et 11,5% du maximum
observé a 564 kg-h~! au temps T} (tableau 4.4). Nous notons également que I'écart type /7
trouvé avec le coUt minimum ne différe pas significativement d’'un cas a I'autre ce qui signifie
que, méme avec une matrice H différente, les incertitudes ont des poids similaires. Globale-
ment, nous observons que les incertitudes sur les valeurs du débit sont un peu plus faibles
pour la vitesse de dépdt w,; = 0,005 cm-s~L. Les fluctuations de débit cumulées observées
(tableau 4.4) sont principalement situées aux temps 75 et T5 ou I'émission a la hauteur 300 m
semble étre |égerement sensible a la vitesse de dépot choisie (figure 4:14).

D’une part, la contribution des émissions cumulées aux hauteurs 200 m et 300 m a I'ins-
tant 7 n’est pas significativement différente d'un cas a I'autre. D’autre part, les contributions
des émissions aux hauteurs de 200 m et de 300 m sont différentes au temps 7' pour le cas oU
la vitesse de dépot est la plus élevée. Cela s’explique par le fait que dans cette configuration,
la source de hauteur 200 m a 77 (figure 4.14a) apporte une contribution plus importante a la
station la plus proche située a 4 km de la source pour une vitesse de dépot plus élevée. Dans
I'ensemble, pour les trois configurations de wg, nous avons tendance a trouver une cinétique
similaire de I'incendie. Les résultats (figure 4.14) montrent une évolution temporelle de l'in-
tensité de rejet avec un pic pour la troisieme heure de I'incendie, ce qui est cohérent avec
I'estimation du terme source : le taux maximum est trouvé dans I’'heure prédominante de la
phase de développement complet de l'incendie.

Dans ce cas d’incendie réel, la méthode MCMC fournit des estimations de rejet et d’in-
certitudes peu dépendantes de la vitesse de dépot pour des particules de diametre aérody-
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Figure 414 — Intensité de rejet résultante du MCMC par hauteur d’émission en kg-h~! pendant
I'incendie.
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4.3 Analyse des corrélations incendie

Une fois la dynamique temporelle du rejet et la hauteur d’émission estimée par méthode
inverse, il devient intéressant d’identifier un ordre de grandeur de taux de production de par-
ticules par application des corrélations d’'incendies présentées dans le chapitre 1. En complé-
ment, les résultats de hauteur d’émission retrouvées par méthode inverse sont utilisés pour
évaluer la modélisation de la surhauteur présentée dans la section 1.3.

Identification d’un taux de production de suies

Nous avons vu dans le chapitre 1 qu’il existe des corrélations permettant de déterminer
le débit de polluant a partir d’un taux de production de polluant, d’une vitesse spécifique de
combustion et de la surface en feu par la relation (1.4) reportée ci-dessous :

1
dp =m 7-polluan‘c Sfeu

La surface en feu est un paramétre observable. La vitesse spécifique de combustion et le
taux de production dépendent du combustible et des conditions de combustion (taille du
foyer, ventilation, influence de I'extinction), et ont des incertitudes importantes. Le taux de
production T,qu.n, COMMunément obtenu expérimentalement a petite échelle, est la donnée
avec les incertitudes les plus importantes.

Nous souhaitons, dans cette section, identifier le taux de production de particules de
suie a partir du débit d’émission retrouvé par inversion, de la surface en feu et en considérant
plusieurs vitesses spécifiques de combustion.

La surface en feu de cet incendie a été estimée a partir des images réalisées par drone
de la BSPP, de la cartographie des batiments et des informations recueillies auprés des in-
tervenants du LCPP et de la BSPP, en particulier le nombre de lances utilisées au cours du
temps et I’heure de feu circonscrit. L'évolution temporelle de la surface en feu a été estimée
entre 500 m? pour la phase en développement et 2000 m? pour la phase pleinement déve-
loppée de I'incendie. Sans connaissance de la nature précise du stockage de I'entrepot, nous
considérons trois vitesses spécifiques de combustion obtenues pour un faible état de divi-
sion (cf. section 1.1.2) et correspondant a plusieurs matériaux présents : Polychlorure de vinyle
(PVC)/Polyéthyléne (PE) bois/carton, et Polyuréthanes (PUR) (FLUMilog, 2011). Les vitesses sont
respectivement égales 3 0,015kg-m~2-s7%,0,017kg-m2-s7! et 0,021 kg:m~2-s7L. Les taux de
production de suies retrouvées pour les hypothéses citées sont reportés dans le tableau 4.5.
Nous remarquons un taux de production situé entre ~ 0,01 — 0,02 pour les trois vitesses de

m” (en kg-m?-s~1)

S (enm?) d, (enkgs™')  Matériaux 5 I'état non divisé || TPeteant (€N gg )
PVC/PE 0,015 0,018
2000 0,528 Bois/carton 0,017 0,016
PUR 0,021 0,013

Table 4.5 - Taux de production T,q .t retrouvé par l'application de la formule (1.4) avec le
débit reconstitué par inversion.

combustion sélectionnés. Ces valeurs sont dans la gamme de taux de production de PM pour
des incendies de savane ou de forét prescrits (~ 0,0166 g-g ! dans Lemieux et al. (2004)). Par
ailleurs, la gamme de taux de production retrouvée pour cet incendie est d’un facteur 10 plus
faible que pour des incendies pétroliers (Booher and Janke, 1997 ; Lemieux et al., 2004).
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Evaluation de la hauteur effective

Nous souhaitons a présent comparer la hauteur effective retrouvée par inversion avec la
modélisation de la surhauteur de Zonato (Fisher, 2001) décrite dans le chapitre 1. Dans l'article
Fisher (2001), la formulation originelle de surhauteur de Zonato est redéfinie en fonction de
coefficients a, b, c et d (4.3) et reproduite ci-dessous :

Azgo(z) = d® Q¥ ury’

De plus, la hauteur d’émission au niveau de la source est définie par la relation z, = 0, 166(Q%/°
(voir chapitre 1, équation (1.10)).

On détermine dans un premier temps la puissance de l'incendie a partir de la puissance
surfacique H RRPU A et la surface en feu estimée, ou H RRPU A est le produit de la vitesse
spécifique de combustion avec la chaleur de combustion. Les valeurs de chaleur de com-
bustion AC pour les matériaux considérées précédemment sont égales 3 18 MJ-kg™! pour le
PVC/bois/carton, & 26 M)-kg~! pour le PUR et & 40 MJ-kg~! pour le PE (FLUMilog, 2011). Les
résultats de H RRPU A et de la puissance totale (), sont reportés dans le tableau 4.6 pour
la phase pleinement développée. Ensuite, la puissance convectée est obtenue par |'intermé-

Matériaux m” (en kg-m?-s71) AC”"(enMJ-kg™!) | HRRPUA(@En MW-m~2) S, (enm?) | Q. (en MW)
PVC 0,015 18 0,27 540
Bois/carton 0,017 18 0,306 92000 612
PUR 0,021 26 0,546 1092
PE 0,015 40 0,6 1200

Table 4.6 - Puissance H RRPU A calculée en fonction de matériaux et puissances thermiques
totale résultantes en fonction de la surface en feu estimée.

diaire de la relation (1.2) avec a. = 2/3. Les quatre puissances convectées sont considérées
en donnée d’entrée de la modélisation de la hauteur z,. Il en résulte une hauteur d’émission
z, de 28 m pour le PVC, de 29 m pour le bois/carton, de 37 m pour le PUR, et de 38 m pour le
PE. La puissance convectée est également utilisée pour la modélisation de la surhauteur Az,
de (Zonato et al., 1993), ainsi que le diametre équivalent de la surface en feu Dg,, = 50 m, et
la valeur de vent 4 10 m u,, = 3m-s~tlors de la phase intensive de I'incendie.

Le document Fisher (2001) propose des ajustements des coefficients a, b, ¢, et d de la
formule de Zonato et al. (1993) a partir de données expérimentales issues d'incendies de cuves
(ou pool fire) d'un diametre de 1 et de 15 métres avec du kéroséne. La formulation du modele
de Zonato modifié par Fisher (2001) a été utilisée pour la modélisation de la surhauteur d'un
important incendie de site pétrolier en 2005. Une surhauteur de 1700 m a partir de 15 km de
la source dans la direction du vent a été évaluée sur la base d'un HRRPU A de 1 MW-m~2 et
d’un diametre de cuve de 40 m (Argyropoulos et al., 2010; Vautard et al., 2007).

La hauteur finale modélisée a 'aide de la surhauteur de Zonato et al. (1993) et de z, est
illustrée dans la figure 415 en phase intensive de I'incendie pour les puissances thermiques
considérées. Les résultats de hauteur finale atteinte par le panache retrouvée par méthode
inverses sont reportés sur la zone grise pour la méme phase. Les résultats de surhauteur ob-
tenus avec les coefficients a, b, c et d issus de Zonato et al. (1993) sont illustrés sur la figure de
gauche et les résultats obtenus avec les coefficients a, b, c et d moyens de Fisher (2001) sur la
figure de droite. Les valeurs des coefficients a, b, ¢ et d utilisés sont reportés dans le tableau
4.7 (ligne 1 et 2). Nous remarquons que la hauteur finale atteinte est globalement située entre
800 et 1300 m pour les deux cas. La surhauteur est systématiquement surestimée pour toutes

99



Evolution de la surhauteur dans la direction du vent Evolution de la surhauteur dans la direction du vent
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Figure 415 — Résultat d’application de la surhauteur de Zonato Az, et de la formulation de
la hauteur de source z; pour les puissances thermiques considérées. Les résultats obtenus
avec les coefficients a, b, ¢ et d de Zonato et al. (1993) (a gauche) et les résultats obtenus
avec les coefficients a, b, ¢ et d moyens de Fisher (2001) (a droite). Les résultats inverses sur la
hauteur finale atteinte par le panache sont reportés sur la zone grise pour la phase intensive
de l'incendie.

le puissances thermiques considérées par rapport au résultat de hauteur finale retrouvée par
inversion.

Nous effectuons une régression linéaire multiple des coefficients pour faire coincider la
formule de Zonato modifiée par Fisher aux résultats inverses de hauteur moyenne =+ I'écart-
type de la distribution de hauteur estimée par inversion : 250 m 35 m. Les coefficients ob-
tenus en fonction des différentes puissances thermiques sont reportés dans le tableau 4.7.
Les coefficients ajustés coincident avec la variabilité des coefficients proposés par (Fisher,

a b c d
Zonato et al. (1993) 0,63 0,26 0,5 0,38
Zonato Fisher (2001) 0,527 - 0,637 0,175 —0,398 0,575 — 0,849 0,283 — 1,020
Q. = 540 MW (PVC) 0,527 - 0,637 0,175 —-0,271 0,575 — 0,849 0,283 — 0,993
Q. = 612 MW (bois/carton) 0,527 — 0,637 0,175 —0,256 0,575 — 0,849 0,283 — 0,843
Q. = 1092 MW (PUR) 0,527 — 0,637 0,175 —0,0,256 0,575 — 0,849 0,283 — 0,843
Q). = 1200 MW (PE) 0,527 - 0,637 0,175 — 0,254 0,575 — 0,849 0,283 — 0,843

Table 4.7 — Coefficients a, b, c et d pour le modeéle de surhauteur de Zonato et al. (1993) : va-
leurs originelles de Zonato et al. (1993), valeurs étudiées par Fisher (2001), et valeurs retrouvées
dans ces travaux par régression linéaire multiple pour différentes puissances thermiques.

2001). La valeur moyenne du coefficient b obtenue par Fisher (0,2865) et la valeur de Zonato,
dans une moindre mesure (0,26), impliquent une surestimation systématique de la surhauteur
sous les conditions précédemment évoquées pour une puissance totale supérieure ou égale
a 1200 MW.
La médiane des coefficients en commun des puissances considérées (540 MW < ), <
1200 MW) permet de définir la relation (4.8) avec le critére d’arrét x; = 45 Dy,
Azyo(1) = 0,443 20502 QSJ% u L, (4.8)

10

Ces coefficients permettent d’obtenir les surhauteurs de 194 m, 199 m, 223 m et 227 m avec
des hauteurs d’émission de z, = 28 m a 38 m pour les puissances thermiques prises en compte.

100



La gamme globale des valeurs de hauteur finale obtenue est par conséquent entre 222 m et
265 m et est incluse dans la gamme des hauteurs effectives obtenues par méthode inverse
entre 215 m et 285 m.

Une évaluation du taux de production des particules de suie a été effectuée sur la base
du débit retrouvé par inversion et d’une estimation de la surface de I'incendie en fonction
d’images prises par un drone. Par ailleurs, des ajustements des coefficients de la formule de
Zonato sur la base de reformulations effectuées par Fisher ont permis de retrouver des résul-
tats de surhauteur qui coincident avec les résultats de hauteur effective obtenus par inver-
sion.
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Conclusions et perspectives

Ce travail s'inscrit dans le cadre de la recherche d'un systéme permettant la quantification
spatiale et temporelle de substances toxiques issues d‘incendies urbains de grande ampleur.
Un outil de modélisation inverse a été proposé pour surmonter les défis de la caractérisa-
tion de I'’émission polluante, en particulier en situation opérationnelle. La combinaison de
la modélisation de la dispersion atmosphérique avec des mesures effectuées sur le terrain
permet, par modélisation inverse, de reconstituer les caractéristiques associées au rejet de
fumées d’incendies, et ainsi d'évaluer leur impact sanitaire et environnemental. Une spécifi-
cité de notre approche a été de considérer ces trois thématiques, la modélisation des fumées
par lI'incendie, la modélisation de la dispersion atmosphérique, et la modélisation inverse,
conjointement et d'adapter la recherche scientifique en fonction du besoin opérationnel ex-
primé.

Un état de I'art a dans un premier temps été effectué sur la corrélation entre incendie et pro-
duction de fumée dans le chapitre 1. Cette étude a permis de déterminer les caractéristiques
du rejet de fumée a partir des caractéristiques thermocinétiques de l'incendie. Il en résulte
que la source est composée par le débit de polluants et par la hauteur effective d’émission.
Cette derniere correspond a la hauteur d’émission au dessus des flammes et au phénoméne
de surhauteur, déterminés a partir de la puissance thermique de l'incendie. Les différentes
corrélations ont été implémentées pour permettre de produire un terme d’ébauche pour le
rejet de polluants. Un tel terme peut-&tre mis a profit dans l'application de la méthodologie
d’inversion si des informations au regard des stocks et de la nature du batiment en feu sont
disponibles, et retenu nul sinon. Les corrélations liées a la hauteur effective ont été utilisées
sur l'incendie de la cathédrale de Notre-Dame de Paris et révelent une surestimation systéma-
tique des modeéles de surhauteur utilisés. Ce constat a déterminé notre choix de considérer
la hauteur effective comme variable d‘intérét a inverser a I'instar du débit de polluants.

Un étude bibliographique de la phénoménologie de I'écoulement atmosphérique ainsi
que de la modélisation de la dispersion a été effectuée dans le chapitre 2. Dans ces travaux,
un modele diagnostic de I'écoulement atmosphérique est utilisé pour permettre I'ajustement
des champs météorologiques d’entrée de modele en fonction des caractéristiques de topo-
graphie et d'occupation des sols sur un domaine prédéfini. Ensuite, ces données sont four-
nies a un modele de dispersion lagrangienne pour permettre I'évaluation de la propagation
des substances émises par suivi de la trajectoire des particules. L'émission, le transport et la
diffusion ainsi que la perte sont représentés a travers la modélisation, la prise en compte des
réactions chimiques étant négligée dans ces travaux compte tenu des dimensions spatiales
et temporelles des incendies urbains de grande ampleur. Une application sur l'incendie de
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la cathédrale de Notre-Dame a permis de mettre en exergue lI'importance de données mé-
téorologiques analysées par rapport aux données prévisionnelles compte tenu du systéme
chaotique attenant. Les différences de champs de vitesse et de direction du vent pour les
deux jeux de données impliquent la nécessité d’une élaboration de stratégie de prélevement
étendue pour tenter de couvrir un large domaine spatial et tenir compte de I'erreur météoro-
logique présente dans la dispersion. Une maniére de considérer cette erreur dans l'inversion
serait de considérer une modélisation d’ensemble permettant de prendre un considération
des incertitudes dans les champs météorologiques.

La modélisation des processus de dépbts secs, I'unique processus de dépdt rencontré
lors des incendies d'intérét, a fait I'objet d’'une étude approfondie. Cette étude a permis de
simuler des vitesses de dépbts secs en fonction du diamétre des particules, constituant une
donnée d'entrée du modéle de dispersion des particules. Plusieurs ordres de grandeur de
vitesse de dépdbt ont par ailleurs fait I'objet d'une étude de sensibilité sur les résultats inverses
et ont révélé une influence modérée de la vitesse de dépo6t au regard des autres incertitudes
associées au probléme. De la méme maniere que la météorologie, la vitesse de dépdt pourrait
faire parti des variables a intégrer a une modélisation d’ensemble, permettant ainsi de tester
plusieurs vitesses de dépdbts. Pour limiter le temps de calcul de simulation de la dispersion,
deux bornes de vitesses pourraient étre considérées.

Le formalisme des champs de concentration obtenus par la modélisation de la dispersion
atmosphérique ainsi que celui des mesures de terrain ont été étudiés pour la mise en place de
I'assimilation de données. La création d’'une matrice source-récepteur permet de faire le lien
entre ces données et est utilisée pour résoudre le probléme inverse. Cet état de l'art a per-
mis, en conjonction avec |'étude des corrélations incendie-fumées, d’identifier les éléments
a retrouver par méthode inverse.

Un état de I'art sur la méthodologie inverse adaptée a des problemes dont la source est
mal connue a été effectuée dans le chapitre 3. Il s’agit de reconstituer les caractéristiques du
rejet en associant résultats de modélisation et mesures effectuées sur le terrain. Ces méthodes
sont définies dans un cadre bayésien et la reconstitution de la source est sous contrainte de
positivité. Deux méthodes ont été implémentées : la méthode du maximum a posteriori et
la méthode de Monte Carlo par chaine de Markov. La premiére est basée sur I'algorithme L-
GFBS-B, une méthode quasi-newton, pour tenir compte de la contrainte de positivité de la
source. De plus, deux méthodes d’estimation du poids donné a I'a priori, par la méthode de
la L-curve et de la validation croisée généralisée, permet de donner une réponse déterministe
au probléme inverse dans un cadre semi-bayésien. La méthode du maximum a posteriori a
I'avantage de donner une réponse inverse avec un coUt de calcul trés faible (de 'ordre de
la minute), apprécié en situation opérationnelle. La seconde est une méthode bayésienne
qui permet de reconstituer la source et les incertitudes associées par échantillonnage de la
distribution a posteriori. Cette méthode est basée sur |'algorithme de Metropolis-Hastings et
représente un co0t de calcul plus long que la premiére méthode, dans des temps cependant
raisonnables (de I'ordre de 30 minutes). L'implémentation de ces méthodes inverses a été va-
lidée sur I'incendie de la cathédrale de Notre-Dame de Paris et testées avec l'erreur constatée
entre les données météorologiques d’analyse et de prévision.

Trois études ont été effectuées : une étude sur la comparaison des méthodes d’estimation
du poids donné a I'a priori avec inversion globale des espéces, puis une inversion indépen-
dante des espéces et enfin une étude de sensibilité a I'’ébauche sur les résultats inverses. La
premiére étude révele des résultats similaires avec les deux méthodes d’estimation du poids
donné a I'a priori,la GCV et la L-curve, et un co0t de minimisation Iégérement plus faible avec
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la méthode de validation croisée généralisée préférée dans le cas d'un systéme inverse non
linéaire (induit de la contrainte de positivité de la source). Une inversion indépendante des
espéces donne des résultats inverses identiques a une inversion globale lorsque les matrices
lides aux erreurs sont configurées diagonales et initialisées de la méme maniére. Néanmoins,
dans une configuration ou les matrices liées aux erreurs ne sont pas diagonales et/ou avec
des hyper-parameétres indépendants pour chaque espece, une inversion globale pourrait per-
mettre de mieux prendre en compte les erreurs de représentativité de chaque espéce. Enfin,
une ébauche, méme partielle, permet d’améliorer les scores des indicateurs statistiques et
une ébauche constante temporelle ne contraint pas la solution. En particulier, un a priori
pourrait étre formulé sur la base d'une estimation du cycle de I'incendie (représenté par une
phase de croissance, de plein développement et de décroissance), par exemple, en fonction
de l'action des pompiers pour éteindre I'incendie (Daly et al., 2012).

Par ailleurs, trois stratégies de prélevement ont été testées pour chaque étude de sen-
sibilité. Cette application révele qu’une stratégie de prélevement en champ proche (entre
2 et 6km) qui tient compte d'un temps de déclenchement et de déplacement (une heure
aprés le début de I'incendie) permet de reconstituer partiellement I'émission sur la premiére
heure. Des mesures supplémentaires plus éloignées de la source (entre 9 et 12 km) sont sou-
haitables pour tenir compte de la ségrégation entre espéces sédimentées et non sédimentées
et permettre de reconstituer la granulométrie des particules émises sur la derniére heure de
I'incendie.

L'ensemble de ces travaux ont permis de constituer un systéme d’assimilation de données
pour l'identification de I'impact des fumées d’incendies. Ce systeme a été appliqué a un cas
réel d'incendie de grande ampleur survenue prés de Paris en 2021. La méthodologie appliquée
a cet incendie a fait 'objet d’une publication soumise, décrite dans le chapitre 4. Des ajuste-
ments des méthodes inverses ont été proposés pour répondre aux besoins opérationnels, no-
tamment en ce qui concerne la prise en compte des concentrations de fond dans le systéme
inverse. Les améliorations apportées a notre systéme d’inversion nous ont permis d‘identi-
fier les concentrations de fond par type de station et constantes dans le temps. L'estimation
des concentrations de fond permet d‘éviter la recherche d’une valeur a soustraire des obser-
vations, difficile a estimer en situation opérationnelle. Ces estimations sont du méme ordre
de grandeur que les estimations annuelles d’AirParif et cohérentes avec les observations hors
de la trajectoire du panache. Cependant, ces concentrations de fond, supposées constantes
dans le temps, ne semblent pas adaptées pour les heures de décroissance d’un incendie ju-
melées a une croissance des concentrations de fond. Les expériences numériques montrent
que notre méthode bayésienne est sensible a la représentation des concentrations de fond
dans les résultats des émissions de taux de rejet. Par conséquent, il pourrait étre intéressant
d’envisager par la suite une représentation des concentrations de fond non seulement par ty-
pologie de station, mais aussi par pas de temps. Une autre approche de la représentation des
concentrations de fond pour les stations de surveillance du trafic consisterait a choisir, par
exemple, une évolution temporelle habituelle des cycles réguliers liés au trafic. Par ailleurs,
la prise en compte des données de qualité de l'air prévisionnelles au niveau des stations de
mesures d'AirParif permettrait d’avoir un a priori sur les concentrations de fond. La représen-
tation des concentrations de fond pourrait également étre améliorée en ayant un a priori sur
les émissions, en particulier par la prise en compte des phases de l'incendie.
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L'inclusion des variances des matrices de covariance liées aux erreurs d'observation et a
priori en tant que variables échantillonnées réduit I'importance de leur initialisation, ce qui
est trés utile dans les situations opérationnelles. Les matrices de covariances sont par défi-
nition définies diagonales. Cette hypothése suppose, notamment pour la matrice d’erreur
d’'observations, que la méme erreur est attribuée a toutes les observations. Une maniére de
mieux représenter la réalité serait de considérer cette matrice diagonale par bloc ou com-
plétement indépendante sur la diagonale. Cette derniére proposition suppose de retrouver
un plus grand nombre d’inconnues pour un nombre restreint d’observations. Une maniere
de limiter le nombre d’‘inconnues supplémentaires est de considérer, comme les concentra-
tions de fond, deux valeurs diagonales pour représenter les deux typologies de stations et
permettre de compenser, ou du moins de tenter de compenser, l'erreur sur les concentra-
tions de fond. Une comparaison de résultats obtenus en considérant des lois de distributions
autre que gaussiennes pour décrire les probabilités a priori et de vraisemblance, notamment
les lois log-normale et log-Gamma, permettraient de reconsidérer la définition des matrices
lides aux erreurs et valider ou invalider davantage de résultats.

Pour diminuer la sensibilité du systéme inverse a ces matrices, une autre maniére de faire
consiste a améliorer la représentativité du modeéle de dispersion. Cela peut s'effectuer par la
prise en compte du bati dans les zones urbaines. Or, étant donné la résolution spatiale du mo-
dele et son étendue, le co0t de calcul serait décuplé, voire incompatible avec les ressources
machines. La mise en place d'un couplage entre zones avec et sans bati pourrait permettre
de trouver un compromis entre représentativité du modele et temps de calcul associé. Les
zones pourraient étre préalablement identifiées par les zones les plus impactées par les re-
tombées du panache au niveau du sol. Une seconde maniere d’améliorer la prise en compte
de la représentativité du modele serait de considérer d'autres modeles de dispersion avec dif-
férentes approches. Par exemple, un modeéle a bouffées gaussiennes permettrait une identifi-
cation des zones les plus impactées par la pollution résultante de I'incendie tout en limitant le
temps de simulation. Par ailleurs, nous avons considéré dans ces travaux des transformations
physico-chimiques négligeables des particules au vu des dimensions des incendies urbains de
grande ampleur. Une maniére de confirmer ou d’infirmer cette hypothése serait de considé-
rer des particules non inertes. Dans ce cas, des modeles de dispersion basés sur un couplage
gaussien-eulérien permettraient de limiter le temps de calcul par rapport a un modeéle lagran-
gien réactif tout en améliorant le traitement des émissions de source ponctuelle par rapport
a un modele gaussien ou eulérien.

Par ailleurs, I'amélioration de la représentativité des observations permettraient de ré-
duire les erreurs du systeme inverse. Une stratégie de prélévement élaborée a l'aide de la mo-
délisation de la dispersion atmosphérique directe permettrait d’acquérir des observations
pertinentes pour l'inversion. Une orientation future de la recherche pourrait consister a assi-
miler les observations de terrain a une résolution spatiale plus élevée, notamment par le biais
de drones ou de lidars. En effet, la source de fumées d’'incendies est soumise a la flottabilité
et les concentrations sont ainsi donc plus élevées au niveau de la hauteur d’émission effective
du panache. Cela permettrait de renforcer le systeme inverse de discrimination des hauteurs
d’émission, pour lequel les mesures au sol ont leurs limites.

Deux stratégies de paramétrage des hauteurs d’émission ont été implémentées. La pre-
miére consiste a trouver les distributions associées aux taux de rejet pour toutes les hauteurs
d’émission prédéfinies a partir de la modélisation directe. La seconde consiste a inverser la
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hauteur d’émission pour obtenir une intensité de rejet associée. Cette derniere méthode a
I'avantage de fournir une seule hauteur d’émission par pas de temps, ce qui est généralement
la fagon de définir une source majeure de fumée d’incendie et est plus facile a analyser. Dans
certains cas, cependant, plusieurs hauteurs d’émission par pas de temps peuvent étre néces-
saires pour décrire le rejet, d'ou I'avantage de la premiére stratégie. Les deux méthodes ont
permis d’identifier la phase intensive de I'incendie et notamment un taux de rejet cumulé
maximal sur plusieurs hauteurs de l'ordre de 2 500 kg-h~! avec la premiére méthode et de
2 000 kg-h~! sur une hauteur avec la seconde méthode. Cette seconde approche a permis
de qualifier la hauteur d’émission comprise entre 215 m et 285 m pour la phase intensive de
I'incendie conformément aux observations visuelles (entre 100 m et 300 m).

La reconstitution du débit de particules par méthode inverse a permis d’identifier un taux
de production de particules qui est communément compris dans une large gamme de valeurs
pour les incendies. Avec |'évaluation de la surface en feu par des images drones et plusieurs
vitesses spécifiques de combustion pour différents matériaux considérés présents dans I'en-
trepdt incendié, le taux de production retrouvé est de l'ordre de 0,01 — 0,02 g/g. Cet ordre
de grandeur coincide avec des éléments de littérature pour les feux de végétation prescrits.
De plus, la reconstitution de la hauteur d’émission par la méthodologie inverse a permis de
comparer nos résultats avec les résultats obtenus par la modélisation de la surhauteur. Il en
résulte que les modéles de surhauteur surestiment la hauteur finale atteinte par le panache.
Une régression linéaire multiple des coefficients relatifs au modeéle de surhauteur de Zonato
et al. (1993) a permis de définir une médiane de coefficients situées dans la gamme de valeurs
des coefficients ajustés par Fisher (2001) pour le modele de Zonato et pour laquelle le modéle
de surhauteur coincide avec les résultats inverses obtenus (215 m et 285 m).

En définitive, la modélisation inverse appliquée a d'autres cas réels permettraient de rendre
plus robuste les résultats obtenus sur les modéles de surhauteur par rapport aux hauteurs
d’émission effectives retrouvées. Plus généralement, des expériences réelles répétées permet-
trait d'affiner cette démarche scientifique développée pour la quantification de I'impact des
fumées d’incendies.
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Nomenclature

a terme des équations lagrangiennes avec la condition well mixed

b condition de Monin

baT rayon du panache en fonction de I'augmentation moyenne de température (m)
B € RNwrXNer matrice de covariance liée a l'erreur d’ébauche

C concentration en un point (ug-m’?’)

Cary concentration au premier niveau (ug-m_?’)

Cc facteur de correction de Cunningham

C, capacité calorifique massique de I'air 4 pression constante (k] K~ kg™1)
C, capacité calorifique massique de I'air & volume constant (k) K~ kg™1)
Coo capacité calorifique massique de I'air a pression constante (k) - K- kg’l)
C\ courbure géométrique (m~!ouradm™h

d diameétre de particule (m)

d, diamétre aérodynamique d’une particule (m)

d, diameétre de forme d’une particule irréguliere (m)

d, diameétre de Stokes d’une particul (m)

D., diffusion moléculaire (m2-s~1)

D, débit massique constant (kg-h_l)

Dy, diamétre équivalent de la surface en feu (m)

ds débit total d’émission des fumées (kg-s_l)

d, débit d’émission de polluant (kg-s 1)

) =et " erreur d’observation

et erreur de mesure

e’ erreur de représentativité

Fy flux cinématique d'évaporation (m-s—1)

Ey efficacité de collecte par diffusion brownienne (%)

Ew efficacité de collecte par impaction (%)

En efficacité de collecte par interception (%)

FetF taux d’entrainement du panache (m?-s~1)

F € RN X Nows matrice filtre de Thikonov

F, parametre de flottabilité initiale (m*.s73)

far(r) profil gaussien de l'augmentation de la température

folr) profil gaussien de la vitesse d'éjection

Fy, flux de dépét sec (grm~2-s~1)

fo facteur de correction pour le rebond

fi coefficient ¢ de la matrice F

g constante d’accélération gravitationnelle (m-s~2)

g fonctionnelle GCV a minimiser

H € RNwr X Nows opérateur d'observation

hij coefficient de 'opérateur d'observation

Hy € RN X Nows opérateur exact d'observation

h hauteur (m)

Hy humidité (sans dimension)

hum humidité spécifique (proportion en masse de vapeur d’eau dans l'air en kg~kg*1)
ly matrice identité de taille N, X Ny,

J fonction de co0Ut

K* gain
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K gain en fonction de A

K coefficient de diffusion (m2-s~1)
L hauteur de flamme (m)
Lo Longueur de Monin-Obukhov (m)
m/ vitesse spécifique de combustion (g- m~—2-s71)
m € RV vecteur de quantité de masse émise (en kg-h™1)

N vecteur contenant I'ébauche de la quantité de masse émise
m, € R% -1

(enkg-h™")

Mpar masse portée par une particule (m)
Maep masse déposée (m)
Nyt nombre de bouffée gaussienne
N, Nyar entiers
P pression (kPa)
Py pression atmosphérique au sol (kPa)
Pe production de turbulence due au cisaillement (m?-s72)
D production d’énergie cinétique turbulente due 2 la flottabilité (s2-m~1)
Qo flux cinématique de chaleur sensible
Q: taux total d’énergie dégagée par le feu i.e. flux de chaleur de la source (kW)
Q. taux de chaleur sensible dégagée par le feu (kW)
T rayon du panache (m)
ray rayonnement solaire par unité de surface (W-m~2)
R € RNoos X Noos matrice de covariance liée 4 I'erreur modéle
R, résistance aérodynamique
R, résistance de surface
S paramétre de stabilité statique de Briggs (s~2)
Stey surface équivalente du combustible en feu (m2)
S terme source
Sc facteur de Schmidt
St facteur de Stockes
S terme de stabilité
To, 11, 15,13,T, heures de lI'incendie z (K)
T température a l'altitude z (K)
T temps lagrangien
T température ambiante (K)
T température maximale sur la médiane du panache (K)
T: température du gaz émis (K)
Vax vitesse maximale d'éjection de l'effluent au niveau de la médiane du panache (m-s™h
U vecteur de vent
U’ vecteur de turbulence
Vs vitesse moyenne d’éjection de I'effluent ( m-s~1)
Usg vitesse moyenne du vent a 10 m (m-s™1)
o vent moyen (m-s— 1)
u* vitesse de friction (m-s™1)
U € RNowXNexr matrice orthogonale de la décomposition SVD de H
Ui coefficient ¢ de la matrice U
v somme des composantes verticales de la vitesse ( m-s~1)
v] coefficient ¢ de la matrice VT
v € RN X Now une matrice qui satisfait VTV = I de la décomposition SVD de H
W, vitesse de sédimentation (m-s™1)
w vitesse de dépdt total (m-s1)
Wy vitesse de diffusion (m-s~—1)
x distance a la source du panache dans la direction du vent (m)
T¢ critere de stabilité de la surhauteur du panache dans la direction du vent (m)
x € RNV vecteur contenant les variables a inverser
Xnew € R Ner nouveau vecteur échantillonné (MCMC) contenant les variables a inverser
Xoig € RN ancien vecteur échantillonné (MCMC) contenant les variables a inverser
x) € RN vecteur contenant les variables 3 inverser en fonction de A
x; € RNVer vecteur exact contenant les variables a inverser
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xp € RNwr vecteur contenant I'ébauche des variables a inverser

X position d'une particule

Xo position initiale d’'une particule

Ts, Yss Zs coordonnées de la source (m)

y € RNVees vecteur contenant les concentrations observées (en ug-s_3)

composante de y qui contient I'information supplémentaire apportée par

yo le vecteur y dans un systéme sur-contraint
€ RNew vecteur de prédictions contenant les concentrations retrouvées
Yo aprés inversion (en pg-s )
z hauteur oU le gradient vertical de température s’'inverse (m)
Zret hauteur pour le calcul de la vitesse du vent (m)
Zs hauteur de surface (m)
Z hauteur de référence pour le profil de vitesse du vent (m)
21,29 hauteur (m)
20 longueur de rugosité (m)
z altitude (m)
2y origine virtuelle du panache suivant |'axe z (m)
2 surhauteur de panache de Briggs (m)
2 hauteur finale atteinte par le panache (m)
M surhauteur de panache de Mills (m)
2 hauteur atteinte par le panache au dessus des flammes (m)
Lettres grecques
Qg taux d'acceptation (sans dimension)
Q fraction convectée (sans dimension)
o coefficient empirique
B coefficient empirique
Binel coefficient d’inclinaison du panache (sans dimension)
AC chaleur de combustion (kJ-kg™1)
0T variations de la fonction de co0t J
AT, différence moyenne de température entre I'effluent au niveau de la médiane
du panache et I'air ambiant (K)
Az, A2 surhauteur verticale (m)
At discrétisation temporelle
€0 coefficient empirique
n rendement de combustion (sans dimension)
ol coefficient empirique
K constante de von Kdrman
A2 =r/b poids attribué au terme de régularisation de Tikhonov (ug-s—3)?/(kg-h—1)?2
Q(¢) domaine de définition
w viscosité dynamique (kg-m~1-s71)
10} fonction universelle
P fonction primitive de ¢

matrice diagonale de la décomposition SVD de H

¥ = diag(0i, ..., 0N, ) € RN X Ner ,
contenant les valeurs propres ordonnées

p densité de polluant (kg:-m~3)

Pa densité aérodynamique de particule (kg-m~?)
Pp densité de particule (kg:-m™3)

Poo masse volumique de l'air (kg- m™3)

Tpolluant taux de production du polluant (g-g‘l)

0o température potentielle ambiante (K)

0 température potentielle (K)

of écart-types gaussiens

oy écart-types lagrangiens

o; valeur propre ¢ de la décomposition SVD de H
X facteur de forme de particule

% gradient de température potentielle (K/m)
Poo masse volumique de l'air (kg/m?)

0. & coordonnées paramétriques de la L-curve
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Annexe A

Annexe du chapitre 1

A1 Analyse de sensibilité

Le tableau A1 montre les résultats obtenus par analyse de sensibilité de trois valeurs de
température ambiante égales a 278K, 293 K et 308 K pour une masse volumique de l'air as-
sociée de 1,27 kg:-m~3, 1,20 kg-m~3, 1, 15 kg-m~3. Il s’agit d'étudier I'impact du choix de T},
sur les résultats des corrélations définies en section 1.2 pour trois puissances dite “convec-
tées” égales a 500 MW, 1000 MW, 5000 MW. Il en résulte que les variations liées aux différentes
valeurs de T, et p,, sont faibles au regard des variations apportées par le changement de
puissance. Or, au vu des incertitudes liées a la caractérisation de la puissance, I'impact du
choix de la température ambiante est jugée négligeable. C'est pourquoi la valeur T, = 293 K
est appliquée toutes au long de ces travaux, avec une valeur de masse volumique correspon-
dante de 1,20 kg-m~3.
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Zs (M)

up (m-s™h)
bar (m)
dy (kg-s™")

Zs (M)

uy (m-s™h
bar (M)
ds (kg:s™)

z (m)

up (m-s™1h)
bar (M)
dy (kgs™)

Table A1 - Analyse de sensibilité au paramétre de température ambiante 7', et de la masse
volumique de lair p, pour plusieurs valeurs de puissance. Le paramétre d’augmentation maxi-

Hypothéses

Q. = 500 MW Q. = 500 MW Q. = 500 MW
T, =278K Ty =293 K T = 308 K
Poo = 1,269 kg-m™3 | pyo = 1,204 kg:m™3 | po = 1,146 kg:m—3
26 26,9 27,7
13,8 13,6 13,5
5,7 2,8 2,9
2247 2316 2385
Hypotheses
Q. = 1000 MW Q. = 1000 MW Q. = 1000 MW
T, =278K T =293 K T = 308K
Poo = 1,269 kg-m™3 | poo = 1,204 kg-m™3 | po = 1,146 kg-m™3
34,3 35,4 36,5
15,8 15,7 15,5
7,5 7,6 7,7
4494 4633 4771
Hypothéses
Q. = 5000 MW Q. = 5000 MW Q. = 5000 MW
T, = 278K Ty =293 K T = 308 K
Poo = 1,269 kg-m™3 | poo = 1,204 kg-m~3 | po = 1,146 kg:m~3
65,4 67,5 69, 5
21,8 21,6 21,4
14,3 14,5 14,7
22469 23165 23855

male de température est fixé a AT,, = 650K.
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Annexe B

Annexe du chapitre 2

B.1 Classe de stabilité de Pasquill

Le gradient vertical de température, qui dépend notamment de I'ensoleillement (le jour)
et de la couverture nuageuse (la nuit), permet de décrire la stabilité de I'atmosphére par rap-
port au vent. Les classes de stabilité de Pasquill-Turner permettent de décrire la stabilité de
I'atmosphére en fonction de ces paramétres. |l existe six classes de stabilité, de A (trés in-
stable) a F (trés stable). La maniére dont elles sont déterminées selon Turner (Turner, 2020)
est donnée dans le tableau B.1 pour le jour et |le tableau B.2 pour la nuit.

Vitesse du Rayonnement Rayonnement Rayonnement
ventalOm solaire fort solaire modéré solaire faible
(m-s™Y)  ray > 700W-m~2 350W-m~2 <ray < 700W-m~2 350W-m~2 > ray
<2 A A-B B
2—3 A-B B C
3—5 B B-C C
5—06 C C-D D
>6 C D D

Table B.1 - Classe de stabilité d'aprés (Turner, 2020) le jour.

Vitesse du Couverture nuageuse Couverture nuageuse

venta1lOm
(m-s1) >1/2 <1/2
<2
2—-3 E F
3—5 D E
5—06 D D
>6 D D

Table B.2 — Classe de stabilité d'apres (Turner, 2020) la nuit.

Ces classes sont notamment utilisées pour paramétrer la stabilité des modeéles gaussiens.
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Enfin, d'aprés Seinfeld, J. H. and Pandis, S. N. (2016), il existe des correspondances entre
la longueur de Monin-Obukhov Ly, et les classes de stabilité de Pasquill. Elles sont décrites
dans le tableau B.3.

Stabilité Classe de Pasquill

—100 < Lyo < 0 instable B
—10% < Lyo < —100 instable C
| Lyo| > 10° neutre D

10 < Lyo < 10° stable E

0< Ly <10 stable F

Table B.3 - Correspondances entre la Longueur de Monin-Obukhov Ly, la stabilité de I'atmo-
spheére et la classe de Parquill.

B.2 Modélisation du lessivage

Le dépdt humide est un mécanisme physique qui élimine de la matiére des panaches de
gaz ou de particules émis par des effets de lavage dus a la pluie. Cet effet est traité a l'aide
de coefficients de lavage dépendant de I'espece, définis de telle sorte que, pour une espéece
5 (B1)

dmg
dt
oU m, est la masse de particule de l'espéce s et I' le taux de lessivage. Cela conduit a une
décroissance exponentielle de la masse des particules en fonction du temps. En At un pas de
temps, nous avons la relation (B.2).

= —I"m; (B1)

m(t + At) = my(t)e A (B.2)

Une paramétrisation simple permet le calcul des coefficients de lessivage I'. Il s’agit de
considérer le coefficient de lessivage proportionnel aux précipitations (B.3).

'=5SR (B.3)

oU R (mm/h) est le taux de précipitations et S; en [5—1 . (%)_1] est le coefficient de

lavage dépendant de I'espéce pour une précipitation normalisée de 1 mm/h.

Modéle 2D

En fonction du coefficient de lessivage I', une fraction de la masse des particules est re-
tirée en raison des effets de lavage et cumulée dans les cellules situées sous les positions des
particules.

Modéle 3D

En fonction du coefficient de lessivage I, et de la taille des gouttelettes, une fraction de
la masse des particules est retirée en raison des effets de lavage et cumulée dans les cellules
situées sous les positions des particules.

120



Annexe C

Annexe du chapitre 3

C.1 Analyse de sensibilité avec erreur modéle

Figure C1 - Distributions a posteriori retrouvées par application de la méthode MCMC pour
la stratégie de prélévement A et le vecteur d'ébauche x, = 108 """

MCMC distribution for m at T1

MCMC distribution for m at T2

MCMC distribution for m at TO
Especes Especes Especes
PM1P5 PM15 PM30
PM50 PM1P5 PM15
PM30 PM50 PM1P5
PM15 PM30 PM50

Intensity release (kg/h)

0 10 20 30 40 50 60 70 80

10 15 20 25 30 35
Intensity release (kg/h)

0 5

0 10 20 30 40 50 60 70 80
Intensity release (kg/h)

(c) Pour la troisieme heure d’
émission de l'incendie.

(b) Pour la deuxieme heure d’
émission de l'incendie.

(@) Pour la premiére heure d’
émission de lI'incendie.

Figure C.2 — Distributions a posteriori retrouvées par application de la méthode MCMC pour
s . A D 7 N’UllT
la stratégie de prélévement B et le vecteur d’ébauche x, = 108 """,
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MCMC distribution for m at T1

MCMC distribution for m at T2
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(b) Pour la deuxieme heure d’

émission de l'incendie.
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Figure C.3 — Distributions a posteriori retrouvées par application de la méthode MCMC pour
7 . P Ve N’UllT
la stratégie de prélévement C et le vecteur d’ébauche x, = 10% """,

MCMC distribution for m at T0 MCMC distribution for m at T1

MCMC distribution for m at T2
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Annexe D

Annexe du chapitre 4

D1 MCMC method

The method applied to retrieve the smoke source term parameters and their uncertain-
ties is a Bayesian Monte Carlo sampling method. The inverse problem can be expressed in
terms of Bayes’ rule (D), given x € R™= the set of variables of interest to invert, notably
those characterising the source, called the control vector and y € R™ the set of available
observations :

likelihood prior

pxly) = plylx) p(x) (01)
N—— p(y)
posterior N——~

evidence

Within this Bayesian framework, the aim is to reconstruct the posterior distributions of
the control vector from the observations. Likelihood assess how likely are observations from
a specific source are. Prior knowledge is used to compensate for the limited number of ob-
servations available for solving the problem and evidence refers to the probability of the
observations. Evidence does not depend on x and can therefore be seen as a constant. The
latter is divided by itself in the inverse method equations, and therefore does not need to be
defined.

The posterior distribution P, : x — p(x|y) is sampled using a Markov Chain Monte Carlo
(MCMC) method based on the Metropolis-Hastings algorithm (Hastings, 1970). For a given
number of iterations, a new state x,., is proposed to the system from a previous state x,q,
according to a transition probability g. This new state is either accepted or rejected. If it is
accepted, the new state replaces the old one, otherwise a new state is re-proposed from the
old one. Acceptance or rejection depends on a random component, an acceptance rate and
the detailed balance principle (D.2) :

Py<xnew’XoId)Py<xold) = Py<xold|xnew>Py(xnew)- (D2)

The MCMC principle is sketched in the figure D1. A symmetric distribution is used to define
the transition probability g, which simplifies the equations. The folded normal distribution
(Chakraborty and Chatterjee, 2013) is adopted for all variables of interest contained in x,
unless otherwise specified, in order to guarantee the positivity of the sampled variables.
The ergodicity of the MCMC process guarantees uniqueness and the detailed balance
principle ensures the existence of the solution. The solution found consists of all accepted
state samples of the system, giving a Monte Carlo estimate of the posterior distributions. In
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O Ensemble of
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Figure D1 — MCMC principle.

practice, only a finite number of MCMC iterations can be simulated, so the choice of initial
condition can influence the quality of convergence. It is therefore necessary to ignore the
first iterations of the algorithm. The most commonly used method consists of discarding (or
burn-in) the first iterations before convergence which can be gauged using various diagnos-
tics (Cowles and Carlin, 1996 ; Riabiz et al., 2022). The approach of performing a new inversion
using the convergence values from the first inversion, for example using the last values obtai-
ned from the system, is applied within the inversion framework in order to burn-in. In addition,
to limit the computation time while ensuring that the Markov chain is close to its asymptotic
regime, the number of iterations used is 2.5%x10%, based on the tests carried out beforehand.

D.2 Statistical indicators

Five statistical indicators are introduced : the fractional bias FB (equation (D.3a)), the nor-
malised mean square error NMSE (equation (D.3b)), the correlation coefficient R (equation
(D.3c)), the normalised absolute difference NAD (equation (D.3d)) and the fraction within a
factor of two FAC2 (equation (D.3e)). FB, which is a normalisation of the value of the bias, has
the advantage of providing the gross difference in values, transposable on different samples.
NMSE describes the total error between the actual and simulated observations, which can
also be transposed to other samples since it is standardised. R qualifies the strength of the
linear link between the observation and the modelled value. NAD is the measure of the over-
lap between the actual and simulated observations. Finally, FAC2 represents the fraction of
simulated data that agrees with the measured data to within a factor of 2.

Given that C, represents the real observed concentrations and C’p the concentrations
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estimated by H X, the statistical indicators are described as follows :

FB=2 (ﬂ) : (D.3a)
Co + G,
()2
NMSE = M; (D.3b)
CoCp
R — (Cp - Cp)(cm - OO); (D.3c)
(0c,0¢,)
‘Co -G,
(Co+ Cp)
FAC2 = fraction of data that satisfy : 0,5 C, < C, < 2. (D.3e)

A perfect inversion system, with no errors, will have the following scores : FB = (0, NMSE = (),
R =1, FAC2 = (0, NAD = 0, each indicator measuring specific properties.
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