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CHAPITRE 1

L’atmosphére de Titan
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Titan est I'un des rares corps de type « planéte tellurique » & posséder une
atmospheére dense. En quelques mots, la pression atmosphérique est de 1.39 bar, la
température au sol est de 93.5 K a I'équateur et de 90 K dans les régions polaires
(Fulchignoni et al., 2005; Jennings et al., 2009). Les couches atmosphériques sont
structurées avec une troposphere jusqu’a ~ 40 km, une température de la tropopause
autour de 70 K, une stratospheére jusqu’a 300 km environ, puis une mésospheére. La
composition atmosphérique de Titan est dominée par ’azote moléculaire (95% au
sol, 98.5% au dessus de la troposphére), avec une présence de méthane au niveau
de 5% proche du sol qui donne toute sa complexité a atmosphére (Niemann et al.,
2005).

Sur Titan, le méthane est I’espéce condensable principale dont le temps de vie est
de l'ordre de 20 millions d’années. Trés tot l'idée d'un cycle du méthane vigoureux
a été avancée. Ce n’est que dans le milieu des années 90, mais surtout au tournant
des années 2000, puis sous « I’ére Cassini » que les éléments de ce cycle du méthane
ont été dévoilés (Griffith et al., 1998, 2000; Roe et al., 2002, 2005; Porco et al.,
2005; Griffith et al., 2005, 2006). On voit maintenant des nuages de fagon réguliére
qui permettent une cartographie globale (Rodriguez et al., 2009, 2011) et des lacs
d’hydrocarbures, seules étendues liquides connues en dehors de la terre (Stofan et al.,

2007).

La dissociation de I'azote moléculaire et du méthane dans les hautes couches de
I’atmosphére, puis leur recombinaison en molécules plus complexes, produisent une
trés grande variété d’espéces chimiques d’hydrocarbure et de nitrile. Les observations
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de Voyager, puis celles menées grace aux télescopes et enfin avec Cassini ont montré
une impressionnante complexité de la photochimie régnant sur Titan (Maguire et al.,
1981; Kunde et al., 1981; Coustenis et al., 2010). La sonde Cassini a aussi révélé
le fait inattendu que toute cette complexité prend naissance dans les trés hautes
couches de 'atmosphére, bien au dessus de 800 km, alors que ’atmosphére tres
ténue ne favorise pas a priori la complexité chimique (Waite et al., 2005).

C’est aussi cette complexité de la photochimie qui donne naissance & la couche
d’aérosol. En effet, parmi les molécules complexes produites dans ’atmosphére, cer-
taines peuvent polymériser et produire des particules photochimiques de taille na-
nométrique qui vont ensuite coaguler et croitre. La couche d’aérosol de Titan est
sans doute la composante la plus immédiatement visible lorsque I'on observe Titan
(Smith et al., 1981, 1982). Elle participe aussi largement & la répartition de I’énergie
radiative, masque les basses couches du rayonnement, et facilite la formation des
nuages (McKay et al., 1989; Toon et al., 1988). Enfin, une partie des molécules pro-
duites par photochimie, pourtant en abondance trés limitée, trouve les conditions
pour condenser et former des couches de nuages distinctes de celles produites par le
méthane.

Enfin, depuis le milieu des années 90, mais encore mieux grace a la sonde Cassini,
il est possible de voir et d’étudier la surface de Titan. Cette surface s’avére aussi
d’une grande complexité. Plusieurs éléments remarquables peuvent étre notés : cette
surface est hétérogéne, elle comporte des traces d’écoulement similaire a des réseaux
fluviaux, des "mers", et dans la zone équatoriale on observe la présence de champs
de dunes (Tomasko et al., 2005; Elachi et al., 2006). Dans ce travail, nous allons
essentiellement nous consacrer a I’étude des aérosols et des nuages de Titan. Avant
d’entrer dans le coeur de la microphysique, nous allons décrire ces deux composantes.
Les parties 1.1 et 1.2 traitent avant tout des propriétés des aérosols et des nuages
de Titan. Dans ces deux parties nous aborderons leurs caractéristiques (taille et
structure) ainsi que leurs origines. La partie 1.3 présente de maniére générale leurs
interactions avec le climat de Titan et essentiellement leur impact sur la structure
thermique de I'atmosphére.

La série de figures suivantes (figs. 1.2, 1.1 et 1.3) illustrent quelques-uns des
aspects décrits plus haut comme la brume, les nuages et la surface. L’ensemble des
ces photos ont été prises par les instruments des sondes spatiales ayant « visitées »
Titan (Voyager 1 et Cassini).

FIGURE 1.1 — « Amazing haze ».
Photo de la brume prises par ISS. (crédits NASA)



b) Titan en 2007 (Photo Cassini, VIMS)

a) Titan en 1981 (Photo Voyager 1)

FIGURE 1.2 — a) Voyager 1 présente 1’épaisse couche de brume orange du satellite.
b) Cassini exposant le nuage polaire de ’hémisphére nord. (crédits NASA)

a) Descente de Huygens b) Ala surface

FIGURE 1.3 — Images de la surface de Titan prises par le module Huygens lors de
sa descente dans l’atmosphére (a) et une fois au sol (b). (crédits NASA)
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1.1 Propriétés des aérosols

On appelle aérosols toutes « particules en suspension dans l'air & l’exception
des gouttes nuageuses ». Ils sont caractérisés par leur temps caractéristique de sédi-
mentation supérieur aux temps caractéristiques associés aux différents processus qui
affectent leur évolution. De maniére générale, ce sont donc des petites particules, ou
gouttelettes dont le matériau peut varier. La formation de ces aérosols varie selon le
cas étudié : Par exemple sur Mars, la source majeure de production d’aérosols pro-
vient du soulévement des poussiéres a la surface, on parle alors d’aérosols primaires
(directement injectés dans I’atmosphére). Sur Titan, les aérosols ont une origine
photochimique et sont produits directement dans I’atmosphére (ce sont des aéro-
sols secondaires). La Terre quant a elle, constitue a ce jour ’environnement le plus
complexe en matiére d’aérosols ot les types, les puits et les sources des aérosols sont
trés variés (produits issus de la photochimie, sels marins ou cendres volcaniques .. .).
L’autre propriété qui caractérise les aérosols provient de leur mouvement d’agitation
thermique. Comme tout objet microscopique, ils ont un mouvement associé a leur
température. Ils se déplacent donc a des vitesses de quelques millimétres par seconde
en suivant des parcours curvilignes. Lorsque deux aérosols se choquent lors de ces
mouvements, ils peuvent rester collés I'un & 'autre par la force de Van Der Waals.
Ce phénomeéne s’appelle la coagulation, et c’est leur mode de croissance privilégié
sur Titan.

1.1.1 Formation et taille des aérosols

A haute altitude (& plus de 500 km) dans 'atmosphére de Titan, les composants
majoritaires, Ny et CHy, sont dissociés par rayonnement UV ou par des particules
énergétiques puis se recombinent pour donner lieu a des nitriles et des hydrocarbures,
dont I’éthane, qui a leur tour peuvent étre dissociés pour former une grande variété
de molécules. Ces processus photochimiques complexes donnent & terme naissance
aux aérosols. Les sources de production d’aérosols sont encore assez mal connues et
soumises a débat. De méme, la composition exacte des aérosols n’est pas connue.
Néanmoins, plusieurs expériences en laboratoire ont simulé la formation des aéro-
sols. A partir des composés principaux de ’atmosphére de Titan dans différentes
conditions de température et de pression (mais aussi de protocoles expérimentaux)
ces études ont permis de produire une grande variété d’analogue a ces aérosols, ap-
pelés « tholins ». L’analyse et la comparaison entre les propriétés optiques de ces
tholins et les observations photométriques de Titan, permettent de sélectionner ces
analogues au niveau des propriétés optiques (Khare et al., 1984; Imanaka et al.,
2012).

La taille des aérosols a été I'un des grands « défis » des études de I’atmosphére
de Titan durant les années 1980 et 1990. Avant le passage de la sonde Pionner 11
en 1979 puis de Voyager 1 (un an plus tard) dans le systéme de Saturne, le satellite
est relativement peu connu. Le méthane est détecté depuis longtemps dans son
atmosphére (Kuiper, 1944) et la présence d’aérosols était établie (Danielson et al.,
1973; Veverka, 1973). Une étude avait permis de cerner la taille de ces aérosols et
leur propriétés optiques grace a des observations télescopiques (Rages and Pollack,
1980).
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L’analyse des données polarimétriques et photométriques obtenues par les sondes
Pioneer et Voyager ont revélé un désaccord sur la taille des particules : Si la pola-
rimétrie imposait des particules sphériques de rayon r = 0.1 um (Tomasko and
Smith, 1982), la photométrie nécessitait des tailles légérement plus importante avec
des rayons compris entre r = 0.2 um et r = 0.6 pm (Rages and Pollack, 1983). Le
désaccord établi suite a ces études a pu étre partiellement résolu en considérant les
aérosols comme des agrégats de sphéres et non plus des sphéres parfaites. Une telle
étude a été menée West and Smith (1991) : Ils estimérent ainsi que des agrégats
composés de 8 monomeres! de rayon r,, = 0.06 um reproduisent simultanément les
observations de polarimétrie et de photométrie dans le bleu, le vert et le rouge. La
clef de ce succés provient du fait que la diffusion de ces agrégats peut étre considé-
rée comme la diffusion de N sphéres indépendantes. La fonction de polarisation en
diffusion latérale (autour de 90°) ressemble donc essentiellement & celle des petits
éléments de la particule, soit les monomeéres, diffusant de fagon incohérente. En re-
vanche, en diffusion vers 'avant, ces agrégats diffusent une lumiére cohérente (méme
phase) et la forme de la fonction de phase vers I’avant ressemble a celle d’une grande
particule de méme rayon apparent que l'agrégat. Néanmoins, dans le domaine UV,
un mode supplémentaire de plus petites particules (r = 0.03 um) était nécessaire
pour parfaitement reproduire les observations. Par la suite, Cabane et al. (1992,
1993) montrérent que les lois de la microphysique, associées aux régles empiriques
de formation des particules fractales, peut expliquer la présence d’agrégats fractals
dans I’atmosphére de Titan. Ils développérent les modéles de microphysique dédiés a
Titan, et montrérent en effet que les tailles des monomeéres et des agrégats produits
concordent avec celles dont West and Smith (1991) ont besoin pour expliquer les
observations

1.1.2 Propriétés fractales des aérosols

Dans les années 1970, Benoit Mandelbrot met au point un concept pour décrire
des objets dont la structure est auto-similaire et extrémement irréguliére (ou encore
fragmenté) sur une grande gamme d’echelle de longueur. Il leur associe le terme de
fractal 2. A titre d’exemple, on retrouve dans la nature, des objets de forme fractale
qui présentent cette propriété d’auto-similarité comme les flocons de neige, les choux
fleurs ou encore les fougéres.

Une autre particularité des objets fractals concerne I’évolution du volume de
matiére contenu dans une sphére de rayon croissant. Cette évolution se caractérise
par une loi de puissance M oc RPf. Dy est appelée dimension fractale. Prenons
un exemple simple, dans un espace euclidien de dimensions 3 (d = 3), un bloc de
matiére compacte (une sphére pleine) est définie par la loi M oc R?, une feuille plate
est définie par M oc R? et un fil par M o R. Dans le cas d’un objet fractal, Dy n’est
pas nécessairement entier et cet objet n’occupe jamais entiérement ’espace mais en
explore « certaines directions ». Dans le cas de la figure 1.4, I'objet est contenu dans
le plan (d = 2) mais n’occupe pas tout son espace : on observe des "trous" dans
la figure. La dimension fractale peut étre considérée comme une mesure du degré

1. Le monomeére est défini par West and Smith (1991) comme la particule primaire d’un agrégat,
ou encore comme la plus grosse particule sphérique disponible.
2. Le mot fractal est un néologisme créé a partir de la racine latine fractus qui signifie brisé.
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FIGURE 1.4 — Exemple de figure fractale : le triangle de Sierpiiski (D = 1.58496).
Il est obtenu ici a partir d'un triangle plein (en noir) dont on divise la taille par 2
a chaque itération et que 'on juxtapose en 3 exemplaire pour former un nouveau
triangle.

d’exploration de '’espace physique d’'un objet fractal ce qui implique que Dy < d. Le
cas Dy = 2 est un peu particulier. Rien ne contraint un objet de dimension fractale
D; = 2 a étre objet plan dans un espace d > 3. Nous en verrons un exemple un peu
plus tard (figure 1.5).

Revenons aux agrégats fractals. Dans leur cas, la dimension fractale dépend de
leur mode de formation. Il existe plusieurs modes d’agrégation qui correspondent &
des processus physiques particuliers. On peut distinguer deux modes de collection,
le mode particule-agrégat et le mode agrégat-agrégat. Les simulations informatiques
effectuées sur la formation d’agrégats dans les années 1980 (Witten and Sander,
1981; Meakin, 1984; Jullien, 1984) ont permis de déterminer la dimension fractale
d’agrégats formés par ces deux modes de collection selon différents types de dépla-
cement des particules. Le modéle DLA (Diffusion Limited Aggregation) décrit un
mode déplacement correspondant au mouvement brownien (déplacement aléatoire
sur de petits parcours) pour lequel le libre parcours moyen de la particule, \,, est
inférieur au rayon de la particule, r,. Le deuxiéme type de modele mis au point
utilise des déplacements en ligne droite ou A\, > r, ce qui correspond a un régime
balistique. Ces simulations donnent des résultats (table 1.1) pour des cas idéaux qui
représentent les processus physiques rencontrés dans la nature.

Régime de déplacement Brownien Ballisitique
Mode d’aggrégation (A < 1) (Ap > 1)
particule-agrégat Dy ~25 Dy=~3
agrégat-agrégat D~ 1.75 Dy =2

TABLE 1.1 — Dimension fractale associée aux différents modes de croissance.

Dans leurs travaux pionniers, Cabane et al. (1992, 1993) montrent que, les aé-
rosols étant produits a 1’état de macromolécules nanométriques par la photochimie
dans des couches élevées, ils ont un temps caractéristique de coagulation beaucoup
plus court que le temps caractéristique de sédimentation. Ils croissent donc rapide-
ment jusque des rayons de quelques dizaines de nanomeétres. Ainsi, se forme & ces
altitudes une couche d’aérosols dont la distribution est polydispersée. Néanmoins,
au dela d’une certaine taille, les aérosols sont suffisamment massifs, et I'ordre des
temps caractéristiques s’inversent. Alors, les aérosols gagnent des couches plus basses
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hors de la zone de formation des macromolécules. La, les distributions en tailles sont
bien plus étroites car seuls les aérosols de plusieurs dizaines de nanométres peuvent
accéder ces niveaux. Cabane et al. (1992) associent les modes de croissance dans
la zone de formation des aérosols, avec des distributions en tailles polydispersées et
donc des coagulations impliquant des aérosols de tailles trés différentes, au mode
d’agrégation « particule-agrégat ». En revanche, en dessous de cette zone, le mode
d’agrégation dans une distribution étroite se référe au cas « agrégat-agrégat ». A ces
altitudes, quelque soit la taille des aérosols, le régime de déplacement correspond
au cas balistique. La lecture de la dimension fractale des aérosols produits se fait
directement dans la table 1.1. Cabane et al. (1992) en concluent que dans la zone
de formation des aérosols, les aérosols croissent en conservant une structure d’aéro-
sols sphériques jusqu’a des tailles de quelques dizaines de nanométres. Ces aérosols,
avec une masse suffisante pour sédimenter assez rapidement, se retrouvent en des-
sous de la zone de formation, formant une couche d’aérosols avec une distribution
mono-modale. IIs commencent alors a croitre en acquérant une structure en agrégats
fractals avec une dimension fractale autour de Dy = 2. Cabane et al. (1993) font une
étude compléte de la croissance de ces aérosols, développent le modéle de microphy-
sique de référence pour les aérosols fractals sur Titan, et montrent - entre autres - la
dépendance du rayon du monomére a 'altitude de formation des aérosols. Dans le
travail présenté ici, il est acquis que les grands aérosols ont une structure fractale de
dimension Dy. Cela a d’ailleurs été confirmé grace aux observations de DISR (Des-
cent Imager/Spectral Radiometer, Tomasko et al., 2008, 2009) dont I'analyse des
résultats concernant les aérosols est succinctement résumée dans la section suivante.

Comme le présente la figure 1.5, un agrégat fractal peut étre caractérisé par
trois variables : Un rayon apparent, r, et un nombre, N,,, de particules sphériques
"primaires" de rayon, 7,,, que 'on appelle usuellement monomeére.

FIGURE 1.5 — Un agrégat fractal et ses paramétres r,, rp, et Dy = 2.
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Dans le cas d’un agrégat fractal, I’évolution du nombre de monomeéres en fonction
du rayon apparent de I'agrégat suit une loi de puissance :

ra \ 7!
N, = (_) (1)

T'm
Il est possible de définir certaines relations entre un agrégat fractal et une sphére
compacte de méme volume dont le rayon sera noté r,. En écrivant le volume occupé
par le matériel de I'agrégat en fonction d’une part du rayon de monomére, 7, et
d’autre part du rayon de la sphére compacte, r,, on obtient :

4 4 4

V=-aNyrl =—nr’
3 3

N, = (:—m>3 (1.2)

La combinaison des équations 1.1 et 1.2 permet alors de trouver la relation entre le
rayon apparent r, de 'agrégat et celui de la sphére équivalente, r, :

Df73
Tg/Dfrm3 (1.3)

Tq =

Pour une particule sphérique, la dimension fractale étant égal a 3, on déduit que
I’égalité r, = r,. Dans les chapitres suivants, la relation 1.3 sera appliquée a tous les
rayons apparents dans les équations de la microphysique afin de systématiquement
se ramener & une expression ne dépendant que du rayon r,.

1.1.3 Caractéristiques des aérosols contraintes par DISR

La descente du module Huygens sur Titan constitue le seul profil de mesures
in situ dans I'atmosphére du satellite (a la latitude 10°S). L’analyse approfondie
des résultats de I'instrument DISR menée par Tomasko et al. (2008, 2009) a permis
de contraindre la plupart des propriétés des aérosols et de confirmer les études
théoriques menées a leur sujet.

A Taide d'un modele d’aérosols fractals, Tomasko et al. (2008) estime que les
agrégats, pour une dimension fractale Dy = 2, doivent étre composé d’environ 3000
monomeres de taille r,, = 0.05£0.02 pm au dessus de 60 km d’altitude. L’ajout des
données de polarisation a leur analyse (Tomasko et al., 2009), a permis de mieux
contraindre la taille de monomeére avec une valeur r,, = 0.04 £ 0.01 pm sur les 150
premiers kilomeétres de ’atmosphére.

La distribution verticale de la brume présente principalement trois régions d’alti-
tude que I’on peut associer a la basse troposphére (z < 30 km), la haute troposphére
et la basse stratosphére (30 km < z < 80 km) et enfin la stratosphére (z > 80 km).
Dans ces trois régions, la brume présente des variations d’opacité et de densité diffé-
rentes (voir figure 1.6). Dans la stratosphére, I’opacité de la brume décroit en altitude
avec une échelle de hauteur H ~ 65 km. Pour les deux autres régions, l'opacité varie
linéairement en fonction de l'altitude mais avec des pentes différentes. La comparai-
son des variations spectrales de 'opacité pour chacune des trois régions montre que
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celle-ci augmente lorsque l'altitude diminue (fig. 1.6.a) et traduit une augmentation
de la taille des aérosols. L’absorption diminue légérement elle aussi lorsque 1’on se
rapproche du sol. Tomasko et al. (2008) suggére que l'accroissement de taille doit se
faire par I'incorporation de nouveau matériaux qui pourrait correspondre a la glace
de méthane en dessous de 30 km (ce qui rendrait les aérosols plus brillant et pourrait
modifier leur forme et leur taille). Ce point se retrouve aussi sur la figure 1.6.b : Au
dessus de 80 km, les rapports de l'opacité (déduite de I'observation) sur la section
efficace (calculée pour des agrégats fractals) pour les deux longueur d’onde utilisées
sont similaires, et on en déduit des densités d’aérosols comparables. En dessous de
80 km, ce n’est plus le cas et les densités déduites varient d’un facteur 3 a 5 en
fonction de la région d’altitude. L’apport de matériau (condensat ou autres) peut
altérer la forme de 'agrégat et les régles fractales utilisées pour calculer les sections
efficaces ne sont plus forcément représentatives.
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FIGURE 1.6 — Opacité de la brume et profil vertical de la densité d’aérosols obtenus
par les données DISR, figures extraites de Tomasko et al. (2008). (a) Opacités de la
brume pour trois régions d’altitudes (z < 30km; 30 km < z < 80km; z > 80 km)
en fonction de la longueur d’onde. (b) Profil vertical de la densité d’aérosols (estimé
a partir de I'opacité).

1.2 Propriétés des nuages

L’autre particularité des aérosols provient du fait qu’ils sont de bons candi-
dats pour produire des noyaux de condensation. Ainsi ils aident a la formation de
nuages. Nous présenterons dans cette courte section les caractéristiques principales
des nuages dans la troposphére de Titan (distribution spatiale, taille moyenne de
gouttes, types de nuages).

Le profil de température de Titan permet la condensation du méthane. Les aé-
rosols peuvent servir comme support a la nucléation et a la condensation, facilitant
ainsi ces processus menant a la formation de nuages. Les sources de méthane sont
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partiellement connues et de nombreux lacs ont été observés par la sonde Cassini
(Porco et al., 2005; Stofan et al., 2007). Ces lacs sont les plus gros réservoirs dispo-
nibles a la surface et représente environ 36 cm de méthane réparti sur tout le globe
(Lorenz et al., 2008). Le contenu atmosphérique est bien plus important, de I'ordre
de 5 m (cf. Tokano et al., 2006). Les lacs fournissent indéniablement une source
immeédiate pour le cycle court® du méthane mais ne permettent pas de résoudre le
probléme de la perte photochimique en ~ 20 millions d’années. Une autre source au
minimum est nécessaire pour expliquer le contenu atmosphérique de de méthane.
Cette source, certainement épisodique n’est a ce jour pas clairement établie mais
le cryovolcanisme semble étre une piste privilégiée (Tobie et al., 2006; Choukroun
et al., 2010) .

Compte tenu de la position des sources de méthane, les nuages vont donc se
former principalement dans les branches ascendantes de la circulation (typiquement
aux moyennes latitudes de I'hémisphére d’été). Le volume de méthane impliqué dans
la condensation étant important, les gouttes atteignent des rayons de 50 a 100 um
et de ce fait sédimentent, puis disparaissent (par évaporation ou précipitation) ra-
pidement. Ils ont donc une durée de vie courte (de l'ordre du jour terrestre) et
représentent des phénomeénes sporadiques. Ces nuages, observés par le spectromeétre
imageur VIMS & bord de Cassini, sont de nature convective et leur sommet atteint
plus de 40 km d’altitude (Griffith et al., 2005). L’altitude de leur base n’est pas
clairement définie par les observations mais les modeéles I'estime & environ 10 km
(Rannou et al., 2006).

Le méthane n’est pas 'unique espéce connue pour condenser dans I’atmospheére.
L’é¢thane, le plus abondant des gaz secondaires, condense aussi aux alentours de 60
km en quantité suffisante pour produire des nuages observables a courtes longueurs
d’onde (Rannou et al., 2006, Griffith et al., 2006). Comme ’ensemble des gaz secon-
daires, les sources de Cy Hg se situent dans la mésospheére. Ces gaz sont transportés
de la stratosphére vers la troposphére en suivant la branche descendante de la circu-
lation stratosphérique. Elles condensent dans les régions polaires en passant par le
piége froid de la tropopause (Griffith et al. 2006, Rannou et al. 2006). Ces nuages ont
des gouttes de taille de quelques micrométres, nettement plus petite que les nuages
des moyennes latitudes, et sont plus assimilables & un brouillard (ou une bruine)
permanent. Enfin, au dela de I’éthane, une grande quantité de molécules produites
par la photochimie sont susceptibles de condenser. Certaines formes condensées ont
été détectées essentiellement en infrarouge thermique, par CIRS, comme le CyN,,
le HC3N (Anderson and Samuelson, 2011). Elles produisent trop peu de matériel
condensé pour étre observables en visible et proche infrarouge. Nous faisons ici une
distinction entre les différentes espéces condensables (majoritaires qui plus est), mais
il est fort probable que les nuages sur Titan soient composés d’une mixture de ’en-
semble des espéces condensables.

Rodriguez et al. (2009) ont développé un modéle de détection semi-automatique
des nuages, dans lequel le critére de séparation entre les nuages les autres contribu-
tions (surface et limbe) au spectre se base sur 'augmentation simultanée de I'inten-
sité dans les fenétres & 2.75 pum et 5 pwm. La figure 1.7 extraite de Rodriguez et al.
(2009) présente une cartographie des nuages obtenue a partir de leur traitement des

3. Le cycle court correspond a l’évaporation, la condensation et la précipitation du méthane
étroitement lié a la formation des nuages dans les basses couches de ’atmosphére de Titan.
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images VIMS entre 2005 et 2007, peu avant 1’équinoxe de printemps Nord. Cette
carte synthétise dans I’ensemble la distribution spatiale des nuages cités plus haut.
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FIGURE 1.7 — Cartographie des nuages observés par VIMS avant I’équinoxe de prin-
temps Nord. Figure extraite de Rodriguez et al. (2009).

1.3 Impact des aérosols et des nuages sur le climat
de Titan

Dans les longueurs d’onde UV, visible et proche infrarouge (la lumiére solaire) la
couche d’aérosol absorbe et diffuse la lumiére. Ainsi seule une dizaine de pourcent du
flux solaire atteint la surface. Le premier effet net des aérosols est donc de produire
un anti-effet de serre en empéchant 1’énergie solaire d’arriver jusqu’a la surface. Cela
se traduit, en conséquence, par un réchauffement direct des couches d’altitude ou
I’énergie se dépose et un refroidissement des basses couches de ’atmosphére.

En infrarouge, les aérosols et les nuages peuvent aussi avoir un impact radiatif.
Les aérosols contribuent d’une part a opacifier ’atmosphére en visible et participent
au blocage du flux infra-rouge thermique provenant de la surface. Les nuages ont
probablement le méme role mais leur effet doit étre marginal par rapport a 1’ab-
sorption des gaz dans les régions o ils se forment (troposphére essentiellement). La
contribution des aérosols a 'opacité de ’atmosphére joue un roéle important sur le
climat. L’effet direct des aérosols est double :

— 11 diminue le flux visible a la surface (anti-effet de serre).

— Il augmente le flux infrarouge, d’une part en réchauffant ’atmosphére, et
d’autre part en empéchant 1’échappement du flux infrarouge de la surface
(effet de serre).

Il est aussi utile de souligner que 'impact des aérosols se congoit par rapport a une
situation de référence. Il est assez difficile de s’intéresser a I'impact des aérosols par

11
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rapport a une situation sans aérosols. En effet, ces derniers modifient en profondeur
le climat par de multiples couplages, et nous aurions alors & comparer deux systémes
n’ayant que peu de choses en commun. Il est plus utile de comparer 'impact des
aérosols par rapport a une situation de référence prédéfinie (fig. 1.8).
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FIGURE 1.8 — Variations de température obtenue dans le Modéle de Climat Global
(GCM) de I'TPSL (Rannou et al., 2004) entre un modéle non couplé (couche d’aéro-
sols homogene et fixe) et un modeéle couplé brume/dynamique. Les variations allant
jusqu’a —20K dans la stratospheére illustrent bien I'importance des couplages entre
les aérosols et la dynamique.

Sur Titan, la couche d’aérosols optiquement épaisse est modulée en latitude au
cours de I'année. Si I'on veut saisir 'impact de ces variations, on peut prendre pour
comparaison une couche homogéne et fixe, correspondant a la moyenne globale an-
nuelle. On peut par exemple effectuer un calcul sur une colonne, et modifier la
quantité de brume autour d’une valeur de référence, toutes choses égales par ailleurs
(fig. 1.9.a). Cela donne une idée de l'effet direct des aérosols mais n’est pas treés
adapté pour étudier les rétroactions. Au niveau global, il est plus difficile de définir
un état de référence autour duquel étudier 'effet net des poussiéres. Cela suppose
une bonne connaissance de I’état moyen de I'atmosphére. Sur Titan, l'opacité de
la brume est bien plus faible que celle des gaz en infrarouge (McKay et al., 1989;
Samuelson and Mayo, 1991; Courtin et al., 1995). Mais, la brume absorbe a des
niveaux d’altitude globalement plus élevés que le gaz, et controle donc I'équilibre
thermique de la stratosphére. La brume est I'une des composantes qui rayonne l'in-
frarouge vers 'espace. La variation d'un facteur 5 de 'opacité infrarouge de la brume
aux poles par rapport au reste de la planéte représente peu de chose comparée a
I'opacité totale de I’atmosphére. Mais, parce que cet excés de brume survient dans
la nuit polaire (donc sans flux solaire incident), et dans la stratospheére, il devient
un puissant radiateur infrarouge qui refroidit 'atmosphére dans la nuit polaire de
fagon extrémement efficace (fig. 1.9.b).

Par rapport au cas d’'une brume homogéne, cela conduit a accentuer les gradients
méridiens de température, ce qui finalement accentue la circulation atmosphérique en
renforgant le jet stratosphérique d’hiver et en doublant la vitesse des vents (Rannou
et al., 2004). Au niveau global, dans I'état actuel de Titan, une augmentation de la
quantité de brume se traduit par un refroidissement des basses couches (I’anti-effet

12



1.4 Origine et développement de la thése

de serre domine) et un refroidissement global de la stratosphére en dessous de 150
km (fig. 1.9a).
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FIGURE 1.9 — A gauche : réponse de I'atmosphére a la variation d’opacité de la
brume autour d’une situation de référence. L’augmentation de l'opacité entraine
une élévation du niveau 7(z) = 1 qui correspond au maximum du taux de chauffage
ce qui entraine une augmentation de la température dans la stratosphere et une
diminution dans la tropospheére. A droite : Carte de température (latitude/altitude)
dans la stratosphére issue du GCM.

Enfin, on peut noter l'effet indirect des aérosols sur le climat via la formation
des nuages, puis 'effet des nuages eux-mémes. Actuellement I’étude des nuages sur
Titan en est a ses débuts et s’est essentiellement concentrée sur la nature, 1’évolution
et la distribution spatiale des nuages et non sur leurs possibles interactions avec
le climat du satellite. Néanmoins quelques remarques peuvent étre soulevées. Sur
Titan, les nuages sont profondément enfouis dans la brume et sont surtout de nature
sporadique. Nous parlons ici des « gros » nuages de méthane comme ceux observés
aux moyennes latitudes. Dans le domaine visible, leur impact doit certainement
étre modéré puisque la brume produit déja une extinction globale, permanente. En
infra-rouge, ils situent dans une zone ot I'opacité des gaz est déja trés importante
et leur effet est probablement négligeable. Cependant, si la bruine persistante existe
réellement (Tokano et al., 2006), alors 'effet radiatif pourrait en revanche devenir
significatif, au moins en visible.

La chaleur latente liée aux changements de phase du méthane est en revanche
suffisante pour modifier localement le profil thermique. Les études théoriques le
prédisaient (Lorenz et al., 2005), et 'existence de nuages convectifs sur Titan a été
prouvée quelques temps plus tard par les observations (Griffith et al., 2005).

1.4 Origine et développement de la thése

L’origine de ce projet de these est étroitement liée & la mise & niveau du modéle
de climat global (GCM) dédi¢ a Titan et développé de longue date a l'Institut
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Chapitre 1 : L’atmospheére de Titan

Pierre Simon Laplace (IPSL). Le GCM originel, développé au milieu des années 90
était en trois dimensions, mais par la suite les différents couplages mis en place ont
nécessité un passage en 2D. Ce modéle dont I'historique est développé dans chapitre
5 a joué un role majeur dans la compréhension des mécanismes et des structures de
I’atmosphére du satellite.

Depuis quelques années, ce modéle axi-symétrique montre ses limites (essentielle-
ment car il n’est plus adapté pour servir a I'interprétation des récentes observations).
Un projet a alors été initié au Laboratoire de Météorologie Dynamique (LMD) par
Sébastien Lebonnois. En ce qui nous concerne ici, ce projet extrémement ambitieux
s’orientait * autour d’une mise & jour compléte du modéle dont notamment le retour
en 3D.

L’objectif visé pour la thése était de rendre possible I'intégration des lois micro-
physiques dans la nouvelle version du GCM. Usuellement, les modéles de microphy-
siques sont décrits a ’aide d’une grille en rayon. Ce type de représentation peut étre
extrémement cotiteux en temps de calcul, en particulier lorsque les lois microphy-
siques des aérosols et des nuages sont couplées. Cette thése s’est donc principalement
axée autour du développement d’une méthode réduisant les temps de calcul liés &
la. microphysique. L’idée d’employer une représentation en moments des traceurs®
microphysiques dans le modéle a germé suite aux discussions échangées sur le sujet
avec Franck Montmessin qui avait déja conduit une étude similaire pour 1’atmo-
sphére Martienne. Nous présentons dans ce manuscrit les développements effectués
autour de cette méthode dans le cadre de Titan, ainsi que leurs applications.

Le chapitre 2 se compose de deux parties consacrées d’une part a un rappel des
lois de la microphysique classique et d’autre part a la notion de granulométrie avec
pour exemple les lois de distribution en taille des aérosols dans I’atmosphére de
Titan. Le chapitre 3 est quant a lui entiérement dédié la mise en équations de la
représentation en moments des processus microphysique. Ce travail a constitué le
ceeur de cette thése. Le chapitre qui le suit traite de la modélisation et de la validation
de cette méthode. Un exemple d’application dans le cadre d’un modeéle 1D de Titan
y est aussi présenté. Le chapitre 5 clot ce manuscrit en présentant ’historique du
GCM, deux études autour de la version axi-symétrique du GCM et enfin 1’état des
développement effectués autour de la nouvel version tri-dimensionnelle du modéle.

Dans la suite du manuscrit, afin d’éviter tout confusion, nous emploierons les
abréviations TGCM-2D lorsque nous traiterons de la version axisymétrique du GCM
et TGCM-3D lorsque nous aurons & faire a la nouvelle version en 3D.

4. Le projet ANR Exolclimat s’est officiellement terminé en aotit 2011.
5. Un traceur correspond & une variable d’intérét qui est suivie tout au long des processus dans
un modeéle numérique. A titre d’exemple, la concentration d’aérosols est un traceur microphysique

dans le GCM.
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CHAPITRE 2

Microphysique Classique
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Ce chapitre traite de maniére générale la théorie de la microphysique classique
dans le contexte particulier de 'atmosphére de Titan. Les quatre processus (coagu-
lation, sédimentation, nucléation et condensation) mis en jeu y seront décrits et les
équations qui en découlent serviront de base au développement de la méthode en
moments présentée dans le chapitre 3. Nous ne détaillerons pas toutes les équations
décrivant ces lois qui sont trés bien documentées dans la littérature dont nous citons
dés a présent les ouvrages de références : Fuchs (1964) pour la microphysique des
aérosols et Pruppacher and Klett (1978) pour la microphysique des nuages.

Nous porterons plus spécifiquement notre attention sur la modification de ces
équations due a la nature fractale des aérosols de Titan dont I'’ensemble a été décrit
et modélisé par Cabane et al. (1993). De plus, en introduction au chapitre 3 consacré
a la méthode des moments, nous présenterons les équations de maniére a exprimer
explicitement le rayon des particules qui est une des variables les plus importantes
de la mise en équation de cette méthode.
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

2.1 Distribution en taille des aérosols et des parti-
cules de nuages

Lorsque l'on s’intéresse aux aérosols et aux processus microphysiques qui leurs
sont associés, il est nécessaire de présenter leur granulométrie. La granulométrie
représente la mesure en taille d’'une population de particules. Il est en effet diffi-
cile de concevoir qu’une seule taille unique d’aérosol existe dans 'atmospheére. Cette
hypothése parait de plus en plus absurde dés lors que 'on traite des processus micro-
physiques. Le phénoméne de coagulation est certainement la premiéere évidence de la
présence d'une granulométrie des aérosols, mais la quasi-totalité de la microphysique
(coalescence, interaction aérosols-nuages par le biais de la nucléation ou de 1'évapo-
ration) tend & créer, ou altérer, la distribution en taille des particules. Par la suite,
la dynamique atmosphérique joue aussi un role. Si elle ne permet pas la création de
nouvelles tailles de particules, elle peut modifier la forme d’une distribution.

2.1.1 Notions de granulométrie : loi de distribution

La granulométrie a un caractére continu : Dans la nature, il n’existe pas de taille
définie, ou encore discréte, de particule. On appelle loi de distribution en taille, n (r),
la fonction du rayon de la particule correspondant & la densité de population des
particules. La concentration totale de particules Ny s’obtient en intégrant n (r) sur
R, :

Np = /Omn(r) dr 2.1)

N correspond généralement a une concentration! (ou un nombre) de particules. Les
unités physiques de n (r) sont donc en m=3.m~! (respectivement m~1). La concen-
tration d’aérosols dont le rayon est compris entre r et r 4+ dr correspond, quant a
elle, a 'intégrale :

N (r,r4dr) = /7’+ Tn(r) dr (2.2)

La forme (analytique) de la loi de distribution, n (), dépend essentiellement du
systéme étudié. 11 n’existe pas de fonction universelle de la loi de distribution. Néan-
moins, certaines fonctions analytiques sont couramment employées pour représenter
la distribution en taille des aérosols. Nous citerons ici deux exemples les plus utilisés,
pour lesquels la loi est normalisée tel que f0+°o n(r)dr =1 (figure 2.1) :

La loi log-normale est trés utilisée dans les études sur les aérosols terrestres. On
I'utilise aussi sur Mars ou Vénus. Son expression est :

n(r) = ﬁ%w exp [—% (Wﬂ (2.3)

Ou ry représente le rayon moyen, oy « l’écart type » de la distribution et

1
V21 o9

est un facteur de normalisation.

1. Par la suite, et pour éviter toute confusion, nous ne traiterons que des concentrations dans
les exemples.
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2.1 Distribution en taille des aérosols et des particules de nuages

La loi Gamma est une loi de distribution pratique qui permet de représenter un
grand nombre de distributions naturelles grace a des paramétres ajustables.

= —

Ou v représente un paramétre de forme (v > 1) qui contrdle la quantité de petites

particules par rapport aux plus grosses, T est un facteur de normalisation et r,
v

est un rayon caractéristique lié au rayon modal de la distribution par la relation
Tmodal = (V - 1)Tn

loi Log-Normale

10+6 L —— Loi Gamma

10+5

10+4

10+3

n(r) (en m™*)

10+2

Parametres des lois

10+ ro=1.00 x 1076 0y=0.3

£=9.85%x10"7 ; v =10.62
]. L T

1077 1076
rayon (en m)

FIGURE 2.1 — Forme des lois de distribution Log-Normale (en noir) et Gamma. Les
paramétres renseignés sur la figure ont été calculés de sorte que les deux lois ont
exactement le méme rayon moyen et la méme variance.

Ces fonctions sont tres utilisées car elles représentent généralement bien les po-
pulations d’aérosols. Elles présentent surtout certaines propriétés analytiques, dont
notamment une formulation analytique de leur intégration (sur R), qui facilitent
leur utilisation dans les modéles.

2.1.2 Lois de distribution en taille sur Titan

Aucune étude directe de la granulométrie a pu étre menée dans ’atmosphére
de Titan. Dés lors, les modéles microphysiques doivent prendre le relai afin de
contraindre la distribution en taille des aérosols. Le TGCM-2D de I'IPSL produit
une granulométrie des aérosols a ’aide de son modéle microphysique de brume et
de nuages couplé (Cabane et al., 1993; Rannou et al., 2004).

Dans le modele, les aérosols sont décrits en taille a ’aide d’une grille de rayon
(d’aprés Toon et al., 1988). La valeur initiale du rayon correspond & des particules
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

de taille nanométrique. La grille est ensuite construite en appliquant un facteur de
volume constant V., entre chaque case (éq. 2.5). Les largeurs de case sont construites
en supposant que chaque case est centrée en volume (éq. 2.6) :

ri=164x10""m

Tig1 =11 X V;,Za{tg (25)
2V 1/3 9 1/3
dr; = || ——— — | =— i 2.6
" <V;"at - 1) ‘/rat -1 " ( )
Le modeéle initialise la grille de rayon avec un facteur de volume de V,,;, = 16

et un total de 10 cases ce qui permet de couvrir une gamme de rayon comprise
entre 11 = 1.64 x 107 m et 79 = 6.71 x 107% m. D’aprés Rannou et al. (2004),
ce paramétrage constitue la grille minimale nécessaire pour d'une part reproduire
correctement ’albédo géométrique de Titan et d’autre part rester stable vis & vis des
lois microphysiques. Nous verrons néanmoins que cette grille n’est pas suffisamment
large pour contenir ’ensemble de la distribution.

Sur Titan, la loi de distribution dépend fortement de l'altitude. La figure 2.2
montre les deux types principaux de loi de distribution obtenus par le GCM. A
haute altitude (vers 500 km), la distribution est polydispersée et assimilable ana-
lytiquement a une loi de puissance en rayon, n (r) o r* (fig. 2.2a). Dans la couche
principale la distribution est de forme modale (fonction en « cloche »). Cette loi
n’est pas symétrique autour d’un rayon caractéristique et les « grosses particules? »
sont en proportion plus importante que les petites.

Le GCM permet aussi d’obtenir 1’évolution de la distribution en altitude ainsi
qu’en latitude. Les processus microphysiques sont en majeure partie responsables
de Daltération de la distribution. Nous présentons ici les effets de ces processus que
I’on peut voir sur les figures 2.2.c et 2.2.d. Ces processus seront décrit plus en détails
dans la suite de ce chapitre :

— La coagulation, favorisant la collection des petites particules par les plus
grosses, est le processus responsable de la disparation progressive des petits
aérosols (1 < 7).

— La vitesse de sédimentation des aérosols fractals dépend du nombre de Knud-
sen® et de leur dimension fractale (D¢ = 2 dans le TGCM-2D). En régime
hydrodynamique (Kn < 1), pour Dy = 2, la vitesse de ces aérosols est propor-
tionnelle au produit 7, X r, (r,, : rayon du monomeére ; r, : rayon apparent de
I'aérosol). En régime moléculaire (Kn > 1), avec toujours la méme condition
sur Dy, leur vitesse est uniquement proportionnelle & r,,. On comprend alors
que les aérosols fractals les plus gros vont commencer & tomber plus vite dés le
changement de régime qui se produit aux alentours de 100 km. C’est pourquoi,
dans la basse stratosphére et surtout dans la tropospheére, la sédimentation est
en majeure partie responsable du changement de pente (moyenne) pour les
aérosols fractals.

2. On entend ici (et par la suite) par grosses particules, les tailles supérieures a celle du mono-
meére (1, = 0.06 pm dans le GCM).

3. Kn = —. Ou X est le libre parcours moyen et r le rayon de la particule.
r
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2.1 Distribution en taille des aérosols et des particules de nuages

— L’interaction entre la brume et les nuages est aussi un facteur de déformation
de la distribution mais qui, dans le modéle, semble agir préférentiellement sur
certaines cases de la distribution (voir la figure 2.2.d).
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FIGURE 2.2 — Lois de distribution des aérosols (en m~2.m™!) extraites du TGCM-
2D. Les figures (a) et (b) représentent la distribution respectivement a haute altitude
(au dessus de 450 km) et dans la couche principale (moyenne entre 130 km et 200
km). Les figures (c) et (d) montrent respectivement l’altération en altitude et en
latitude de la distribution d’aérosols.

Il est intéressant de noter qu’aucune des distributions tracées ici (fig. 2.2) ne
présentent de seuil maximum sur la grille de rayon du modéle. Prenons le cas de
la figure 2.2.b, la queue de distribution peut étre représentée par une fonction du
type :

n(r)=exp(aln(r)+C) o r® (2.7)
Cette loi de puissance correspond a une droite de pente de o dans I'espace logarith-
mique. En moyenne dans la couche principale, pour r = 1um, « est de I'ordre de
—5. Sil’on extrapole la loi de distribution en dehors de la grille de rayons avec cette

fonction, on s’apercoit que la densité de population pour de trés grosses particules
est non négligeable.

En réalité, il doit exister un rayon maximum au dela duquel la concentration de
particules peut étre considérée négligeable (voire nulle). En élargissant la grille en
rayon du GCM, il est possible de déterminer ce rayon. Pour effectuer ces simulations,
le nombre de cases a été augmenté a 40, ce qui permet de choisir un facteur de volume
suffisamment petit (V,.,; = 3.4) pour ne pas dégrader le modele. La grille ainsi élargie
permet de couvrir une gamme de rayon allant jusqu’au centimétre.
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

Dans le modéle certains aspects de la microphysique sont gérés par des para-
meétres libres qui sont susceptibles d’altérer les loi de distribution. Ces parameétres et
leur effets seront décrits plus en détails dans les sections suivantes. Nous les présen-
tons donc ici succinctement et renvoyons le lecteur aux sections les décrivant dans
le manuscrit :

— La charge électrique des aérosols modifie 'efficacité de coagulation de ces der-
niers. Son effet est représenté par une fonction du rayon apparent de 1’aérosol
(ro) faisant intervenir la loi de charge de 1’aérosol :

Ne— Qe
= —= X1,

Vame 0

Ot g.- est la charge d'un élection et g( est la permittivité du vide. n.- repré-
sente quant a lui le nombre d’électron par métre d’aérosol. Ce parameétre n’est
pas vraiment contraint sur Titan et devient un paramétre libre des modéles.
De maniére générale, plus la charge électrique est importante et plus Uefficacité
de coagulation est réduite ce qui entraine une diminution de la proportion des
larges particules dans la population. La correction électrique est présentée plus
en détail dans la section 2.3.2 (page 32) dédiée a la coagulation brownienne
des aérosols.

— La mouillabilité est un parameétre associé a la microphysique des nuages et plus
précisément au processus de nucléation. Ce parameétre correspond au cosinus de
I’angle de contact entre ’embryon et le noyau, cos 6. Il affecte principalement la
capacité des aérosols a devenir des noyaux de nucléation. Plus la mouillabilité
est élevée est plus les aérosols seront utilisés comme support a la nucléation.
Dans le modéle, ces aérosols ne seront donc plus comptabilisés comme tel ce
qui tend a modifier leur distribution en taille. On se référera a la section 2.4.2
(page 36) pour une description plus détaillée de la mouillabilité et de son
impact sur la nucléation.

— La dimension fractale des aérosols, Dy, affecte la quasi-totalité des processus
microphysique et donc la coagulation et la sédimentation des aérosols qui sont
les principaux processus responsables de l'altération de la loi de distribution
(voir plus haut).

L’extension de la grille permet de faire apparaitre une nouvelle queue de dis-
tribution dont la pente moyenne est bien plus importante (figure 2.3) : Au dela
de r ~ 107 m, la pente de la queue de distribution (dans la couche principale),
g = dln(n(r)) /dIn(r), décroit rapidement pour atteindre des valeurs de l'ordre
de —30 pour r 2 5.107®m. On définit le rayon seuil r,.,; comme le rayon corres-
pondant a l'intersection entre les droites de pentes « et 5. La table 2.1 recense les
tests effectués sur ces paramétres ainsi que le rayon seuil obtenu pour la distribu-
tion moyenne dans la troposphére. Il résulte de ces tests que le rayon seuil dépend
essentiellement de la dimension fractale des aérosols. L’augmentation de la charge
électrique affecte relativement peu le seuil de la distribution mais altére globalement
sa forme en décalant le rayon modal vers les petits rayons. La mouillabilité impacte
peu le seuil ( |Argseyir/Tsewit] ~ 2%) sur la distribution moyenne, car son effet reste
local dans les zones d’activité nuageuse. Cependant, méme dans ces zones, I'effet de
la mouillabilité reste faible comparé & 'impact de la dimension fractale.
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2.1 Distribution en taille des aérosols et des particules de nuages
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FIGURE 2.3 — Queue de la loi de distribution moyenne dans la troposphére pour
le modéle de référence (voir table 2.1). On retrouve la pente v ~ —5 pour r €
[107°;1071]. L’extension de la grille fait apparaitre une nouvelle pente [ ~ —30.

2.1.3 Cas des modéles 1D

L’impact de la circulation sur la forme de la distribution peut étre observé en
comparant les lois issues du TGCM-2D & celle que 'on obtient par le biais d'un
modeéle a 1D. Le transport des aérosols effectué par la circulation se fait sans dis-
crimination de taille ce qui augmente le temps de résidence des aérosols fractals
dans 'atmosphére. Les modéles 1D, quant & eux, tiennent compte au mieux d’un
processus de diffusion verticale pour représenter les effets de la dynamique a grande
échelle ce qui a tendance a sous-estimer la population des larges particules dans la
distribution.

Nous avons effectué des simulations avec un modéle 1D et nous avons pu direc-
tement comparer les formes des lois distributions résultantes. Pour chaque modeéle,
des distributions sont extraites pour une gamme d’altitude couvrant la troposphére.
Puis, elles sont translatées de maniére a obtenir le méme rayon modal. Enfin, elles

cos® Dy ne- (ene .um—1) rguy (en m)

097 2 —15 1.049 x 1073
0.97 2 —-30 1.040 x 1073
097 2 —60 1.037 x 1073
092 2 —-15 1.027 x 1073
097 21 —15 7.633 x 1074

TABLE 2.1 — Modifications des paramétres susceptibles d’altérer la distribution et
rayon seuil correspondant a la distribution moyenne dans la troposphere.
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

sont normalisées de sorte que fooo n(r)dr = 1. La figure 2.4 présente les lois de
distribution résultantes pour les deux types de modéle.

] Modele 1D
105 A Modele 2D
510
= E
10—10 a
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_IIII| T T IIIIII| T T IIIIII| T T IIIIII| T T IIIIII| T

1077 1076 107° 10~ 1073
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FIGURE 2.4 — Comparaison de lois de distribution issues d’'un modéle 1D et du
TGCM-2D. La grille en rayons est étendue ici afin de présenter aussi le cut-off de la
loi de distribution du modéle 2D.

On peut y voir clairement 'effet de I’advection des aérosols par la circulation sur
la queue de distribution : Si on approxime & nouveau cette derniére par 1’équation
2.7, la pente « est de l'ordre de —15 dans la troposphére pour les modeéles 1D. Par
soucis de simplicité, dans la suite du manuscrit, nous nommerons loi Titan-1D la
fonction analytique représentant la loi de distribution en taille dérivée du modéle
1D.

2.1.4 Distribution en taille des particules de nuages

Les simulations du GCM permettent aussi, dans une moindre mesure d’analyser
la loi de distribution en taille des gouttes. Le modéle donne accés au nombre de
noyaux de condensation, AN,  ainsi qu’au volume, V;¥, de chaque condensat (y =
CH,, CyHg ou CyH,) disponibles pour chaque case, r;, de la grille de rayon. Il est
dés lors possible d’estimer la taille correspondante des gouttes.

La grille fixe obtenue n’étant pas réguliére, il n’est pas possible d’obtenir directe-
ment la loi de distribution en taille des gouttes. Néanmoins, il est toujours possible
de calculer le rayon moyen, 7, et ’écart-type, o, associés a cette distribution :

2 AN i

2.
> ANT 2%

7=

(r? — 7)° AN
o = Zz (Z A])\/vnoy (29)
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2.1 Distribution en taille des aérosols et des particules de nuages

J

1 -4
V;g = AN"Y <Z ViX] + gﬂ- ANz‘TwyT?>

I v
AN AN
—t—t—t—t—t—t—t—t— —=>
g o g 2,
N J N J
. Y . Y
Grille de rayon d’aérosols Grille de rayon des gouttes

Les nuages, comme la brume, évoluent au cours de I'année. Le nuages sont de
plus, des structures éphémeéres. Dans le modéle, on peut globalement séparer les
zones d’activités nuageuses en deux parties : la basse troposphére (z < 20 km) et la
haute troposphére (z = 20km). La table 2.2 présente les valeurs moyennes* de 7 et
o pour ces deux régions.

cos@ | 7 (um) | o (um)
. 0.92 13 0.06
Basse tropospheére
0.97 4 0.04
0.92 1.6 0.06
Haute troposphére
0.97 1.7 0.08

TABLE 2.2 — Valeurs moyennes du rayon moyen, 7, et de I’écart type, o, de la distri-
bution en taille des gouttes dans la troposphére pour deux valeurs de la mouillabilité

(cos®).

Les valeurs dans la basse troposphére sont plus faibles que celle attendues, (7 ~
50 — 100 um), car ces tailles de gouttes sont associés a des événements sporadiques
(présent aussi dans le modéle) que la statistique utilisée ici ne permet pas d’obtenir.

Globalement, I’écart type des distributions est d’environ 1 a 10 % la valeur du
rayon moyen et les tailles de gouttes sont donc trés peu dispersée autour de ce
rayon moyen. Ces distributions étroites justifient les simplifications effectuées dans
le GCM. Par exemple dans le modéle, la sédimentation des nuages s’effectue pour
une taille moyenne de goutte (éq. 2.8), il en va de méme pour le calcul des propriétés
optiques des nuages.

4. Pour chacune des régions citées, ces moyennes sont effectuées aux moyennes latitudes et sur
une année.

23



Chapitre 2 : Microphysique Classique

2.1.5 Ajustement de la loi de distribution

Avant de conclure cette section sur la granulométrie, intéressons nous une der-
niére fois a la distribution des aérosols. Nous avons présenté en début de section
2.1.1, deux fonctions généralement utilisées pour décrire les lois de distribution en
taille dans les modéles numériques. Malheureusement, ces deux lois de distribution
ne sont pas trés utiles dans le cas de Titan et ne permettent pas d’ajuster la forme
de la distribution.

On a vu que I’'équation 2.7 permettait, sur un intervalle restreint de rayons, de
représenter la distribution (voir figure 2.3). On peut étendre ce concept sur différents
segments de l'intervalle de rayons et ainsi obtenir une fonction équivalente a une
combinaison de lois de puissance décrivant la loi de distribution.

= — - 5

ou Cj est un facteur de normalisation tel que [~ f(r)dr = 1; A; sont des paramétres
d’ajustement et B; les puissances de chaque loi; enfin r. est un rayon caractéristique
de la fonction f.

n(r)=~ f(r) (2.10)

L’intérét de cette fonction est d’obtenir pour un rayon donné, le minimum de
I’ensemble des lois de puissance utilisées. Dans I'espace logarithmique, les pentes B;
associées a chaque loi de puissance ne peuvent que décroitre avec I'augmentation du
rayon, ce qui impose la régle suivante : B; > B;.;.

Cette fonction est assez flexible pour représenter la loi de distribution partout
dans 'atmospheére. Le degré d’ajustement dépendra du nombre de lois de puissance
utilisées dans la fonction f. A haute altitude (au dela de 450 km), on pourrait se
contenter d’utiliser une seule loi de puissance (¥ = 1)° tandis qu'une combinaison
d’au moins quatre lois de puissance est nécessaire pour ’ajustement dans la couche
principale (voir figure 2.2). En contrepartie, plus le nombre de lois de puissance
utilisées est important et plus le nombre de paramétres a ajuster est important
(2v +2).

Afin de trouver ces paramétres, nous construisons d’abord un jeu de données
a partir des distributions dans la troposphére et issues des sorties du GCM pour
un état convergé®. L’ensemble de ces distributions est translaté en rayon et ajusté
en nombre afin d’obtenir pour un méme rayon modal (7,,,441), une valeur unique de
1(Tmodat)- Enfin nous cherchons & minimiser le carré de 1’écart relatif entre la fonction
analytique et cette distribution par une méthode de moindre carré (algorithme de
Levenberg-Marquardt). L’ajustement de cette fonction est présentée sur la figure
2.5 et les paramétres associés (meilleur ajustement) sont donnés dans la table 2.3.
L’ajustement montre de maniére générale un bon accord avec la loi de distribution
sur le domaine d’intérét en rayons.

5. Nous verrons dans le chapitre 3, qu’une telle représentation de la loi de distribution n’est pas
suffisante pour décrire les lois de la microphysique en moments.

6. Ces distributions sont donc représentatives d’un état stationnaire et les variations de la loi
auxquelles on peut s’attendre sont uniquement liées aux interactions brume/nuages.
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2.2 Distribution en taille des aérosols et des particules de nuages

Par soucis de simplicité, dans la suite du manuscrit, nous nommerons lo: Titan-
2D cette fonction analytique représentant la loi de distribution en taille dérivée du

TGCM-2D.

1 Mean tropospheric size distribution
105 ] Fit function — — —

1 ]
7’[\ 107
S ]
zls 1077 .
1071
10720 7:

10725 | R | T RN | T T T RN oo

1078 1077 10-6 107° 1074 1073 1072

Radius (m)

FIGURE 2.5 — Ajustement de la loi de distribution moyenne dans la troposphére
extraite du TGCM-2D (en noir) par une combinaison de lois de puissance (en rouge)
décrite par I’équation 2.10 avec n = 6. Le seuil en densité de distribution (dn/dr) a
volontairement été forcé a des trés faibles valeurs pour faire apparaitre le « cut-off »
des grands rayons.

Parameétres de la fonction de distribution (modéle 2D)

Cy = 2.122 x1073 ro = 4.582x107"m
A; = 2483 x10~% B, = 59.518
Ay = 1.460 x10~13 B, = 15.508
As = 1.715 x107? B; = -5.418
Ay = 1.808 x10~1 By = -9.350
As = 1.482 x10~%7 Bs; = -18.208
Ag = 6.872 x1078! Bg = -27.249

TABLE 2.3 — Ensemble des parameétres du meilleur ajustement pour la loi de distri-
bution moyenne dans la troposphére extraite du TGCM-2D.

Nous présentons par la méme occasion, 'ajustement effectué pour la loi de distri-
bution du modéle 1D qui nous a servi a valider la méthode de moments développée
dans le chapitre suivant (figure 2.6, table 2.4). L’ajustement est basé sur le méme
schéma que celui décrit pour la version 2D. Seul le nombre choisi de lois de puissance
est changé car cette fonction ne présente pas de cut-off (voir figure 2.4).
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

Mean tropospheric size distribution
] Fit function — — —
10+5 _
1 i
T

£ 100 ]
25 _
10-10 ]
1071

107207 T T T T T T T T T T T T T o

1078 1077 1076 107° 1074

Radius (m)

FIGURE 2.6 — Ajustement de la loi de distribution moyenne dans la troposphére
extraite du modeéle 1D (en noir) par une combinaison de lois de puissance (en rouge)
décrite par ’équation 2.10 avec n = 5.

Parameétres de la fonction de distribution (modéle 1D)

Co = 1.023 x107° re = 4478 x107"m
A = 9.046 x10712 By 48.950
Ay = 6.028 x1072 By 13.291
Az = 1.669 x107! By = -3.967
Ay =1.670 x107* By = -14.780
As = 8708 x10716 By = -21.477

TABLE 2.4 — Ensemble des parameétres du meilleur ajustement pour la loi de distri-
bution moyenne dans la troposphére extraite du modéle 1D.
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2.2 Régime d’écoulement

2.2 Reégime d’écoulement

L’expression des lois microphysiques dépend du régime d’écoulement dans lequel
évolue la population de particules étudiée. On distingue deux régimes particuliers
d’écoulement que l'on déduit du nombre de Knudsen, Kn = \,;/r, correspondant
au rapport du libre parcours moyen’ des molécules dans Patmosphére (),) sur le
rayon de 'aérosol ().

La figure 2.7 schématise les interactions entre une particule (aérosol ou goutte par
exemple) et son environnement gazeux proche pour ces deux régimes d’écoulements :

1. En Régime hydrodynamique (Kn < 1), le gaz environnant la particule forme
des lignes de courant (trait bleu) et se présente comme un fluide autour de la
particule.

2. En régime Moléculaire (Kn > 1), les molécules du gaz ont un libre parcours
moyen bien plus grand que la taille de la particule et peuvent « impacter » cette
derniére. Les interactions particule-gaz sont traitées de maniére balistique.

/Q
/./\

a) Régime hydrodynamique b) Régime moléculaire

FIGURE 2.7 — Schéma des deux régimes d’écoulement autour d’une particule en
fonction du nombre de Knudsen.

Un troisiéme régime transitoire relie les deux cas extrémes du régime d’écou-
lement. Si pour ces derniers, les lois microphysiques sont bien connues, il n’existe
aucune théorie explicite pour le régime transitoire. Néanmoins, certaines études ont
permis de déterminer des corrections empiriques a adopter pour décrire les lois mi-
crophysiques dans ce régime de transition et « coller » a la réalité. La plus connue de
ces corrections est certainement celle de Cunningham-Millikan (Millikan, 1923) per-
mettant d’ajuster la vitesse de sédimentation des aérosols a partir de son expression
dans le régime continu.

Compte tenu de la large gamme de rayon couverte par la loi de distribution, les
trois régimes que nous venons de présenter se retrouvent sur les 500 premiers kilo-
meétres de I'atmosphére de Titan. L’ensemble des lois microphysiques doit donc tenir
compte des corrections du régime transitoire. Nous verrons dans le chapitre 3 que

7. Le libre parcours moyen est comparable & la distance moyenne parcourue avant que la par-
ticule ne change de direction.
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

ce régime transitoire est bien souvent un obstacle au développement des équations
d’évolution des aérosols en moments.

2.3 Microphysique des aérosols

L’évolution des aérosols dans l'atmosphére est soumise a différents processus
que l'on se propose de décrire ici. L’équation qui régit 1’évolution des aérosols dans
I’atmosphére s’écrit de la maniére suivante :

d d
&C(T, 2)=Q(r,z) + aC(T, 2) + —C(r,2) (2.11)

sédimentation collection

ou C' (r, z) est la concentration en particule de rayon r a l'altitude z. Cette équation
peut se séparer en trois principales parties :

(1) Q (r, z) correspond a la fonction de production de particules.

d
2) —C(r,z représente 1’évolution de la concentration sous l'effet de la sédi-
dt
séd.

mentation.

d
(3) —=C(r,z2) représente ’évolution des aérosols sous leffet des processus

dt Icollection . .
de collection (changement de taille des particules).

Le terme (1) correspond & un gain de particules pour la distribution & une al-
titude donnée. Dans le TGCM, cette fonction s’applique uniquement a la premiére
case de rayon et elle est représentée par une loi Gaussienne :

1 /22— 2 2
Q (2) = Qo exp [—5 ( N ) ]
Ou Q est le taux de production des aérosols (kg.m=2.s71), zg, laltitude de produc-
tion et Az, la largeur de la zone de production des aérosols.

Les termes (2) et (3) correspondent aux gains et aux pertes de particules de
taille r a l'altitude z. Ces gains et pertes par transport d’une part et par collection
de matiére d’autre part correspondent respectivement a un changement d’altitude
et a un changement de rayon.

Nous allons décrire plus en détails certains de ces termes qui font partie des lois de
la microphysique. Ces processus physiques dépendent principalement des conditions
atmosphériques (pression, température, composition locale) mais aussi des aérosols
eux-mémes et de leurs propriétés dont notamment la dimension fractale Dy.

Afin de présenter les équations dans un cadre général et de ne pas les alourdir
inutilement, les deux variables r, et r, seront utilisées pour définir le rayon de
'aérosol ® :

— Si le rayon fait référence a une expression du volume de 1’aérosol, la variable
r, correspondant au rayon du volume de la sphére équivalente sera utilisé.

8. Pour rappel, les relations entre r, et r, sont décrites dans le chapitre 1, page 8.
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2.3 Microphysique des aérosols

— Si le rayon fait référence a une expression de la surface de 1’aérosol, nous
utiliserons le variable r, correspondant au rayon apparent de 1’aérosol.

Lorsque les variables r, ou 7, ne sont pas employé, le rayon fera toujours référence
ar,.

2.3.1 Sédimentation

L’évolution d'une population d’aérosol sous l'effet de la sédimentation peut s’ex-
primer a travers I’équation de conversation :

0 — d
—C(r,z) = —?.CI) = —— <C r,z) X w(r, z )
—C(r.2) i = === (Clr,2) x (. 2)

Ou C(r, z) représente la concentration des aérosols, @4 est le flux de sédimenta-
tion et w(r, z) est la vitesse de sédimentation pour des aérosols de taille r & I’altitude
z.

La vitesse de sédimentation, w, des aérosols dépend avant tout de la force de
frottement appliquée lors de leur chute dont ’expression est différente selon le régime
d’écoulement.

En partant de la théorie connue pour des particules sphérique et utilisant les
relations 1.1 & 1.3 (définies dans le chapitre 1), Cabane et al. (1993) ont déduit
des relations pour calculer la vitesse de sédimentation d’agrégats fractals. Nous les
rappelons ici.

En régime moléculaire (Kn > 1), la force de frottement est proportionnelle a la
surface de I'aérosol. Par extension, il en va de méme pour la vitesse de sédimentation
w. En tenant compte du fait que la surface est reliée au rayon apparent de ’aérosol,
on a donc la relation de proportionnalité suivante :

M Tg
WX — x 2

2
S r2
3Df76 672Df

wocry T X (2.12)

Pour une particule sphérique (D = 3), la vitesse est donc directement proportion-
nelle au rayon. Dans le cas d'un agrégat fractal avec Dy = 2, on remarque que la
vitesse ne dépend plus que du rayon du monomeére. Cette propriété intéressante et
surtout trés importante implique qu’en régime moléculaire, tous les agrégats fractals
de dimension Dy = 2, quelque soit leur taille, vont sédimenter a la méme vitesse!

En régime hydrodynamique (Kn < 1), les frottements sont représentés par la
force de Stokes. La vitesse w devient donc proportionnelle au rapport entre la masse
de la particule et son rayon apparent. En utilisant le rayon apparent r, dans la loi
de Stokes, on peut obtenir la vitesse de sédimentation pour une particule fractale :

m?+?8:0

4 3
3Py = 6T nrew =0

Ww=—"y Xrm ! pg (2.13)
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

Pour Dy = 3, on retrouve 'expression de la vitesse de sédimentation d’'une particule
sphérique et w o< 2. Dans le cas Dy = 2, 'équation 2.13 donne la relation w o r, x
rm- En conséquence, une particule fractale de dimension Dy = 2 sédimentera moins
vite qu'une particule sphérique de volume équivalent dans le régime hydrodynamique
(typiquement dans la troposphére sur Titan).

La transition entre les deux régimes d’écoulement se fait par le biais de la correc-
tion de Cunningham-Millikan qui s’applique sur l'expression de la force de Stokes.
Cette correction dépend du nombre de Knudsen et donc du rayon apparent de la
particule concernée.

Feyy =14+ Kn [1.257 + 0.4 exp (—1.1 anl)} ou Kn= ﬁ

Ta

On en déduit alors l'expression générale de la vitesse de sédimentation d'un

aérosol :
3Df-3 3—Df

w(r,z)=—r, * Xrm ! pgx Fou (2.14)

La figure 2.8 présente les vitesses de sédimentation d’aérosols de différentes tailles
en fonction de laltitude calculées dans le GCM-Titan. Elle synthétise I’ensemble des
relations présentées ci-dessus pour des aérosols fractals de dimension Dy = 2 (ce que
I'on s’attend & trouver sur Titan). On peut globalement découper la figure en trois
zones d’altitude qui correspondent aux deux régimes et a la zone de transition.
Comme le nombre de Knudsen dépend de la taille de la particule, cette zone de
transition (entre ~ 50 et ~ 200 km sur la figure 2.8) varie d’une taille de particule
a 'autre.

300
—— R, =0.066 pm (N, = 1)
— —— R, =0.419 pm (N,, = 256)
9250 - - - - Ry =1.055 pm (N,, = 4096)
------- Ry, = 2.661 pm (N,, = 65536)
/é\ 200
4
£
= 150
g
i 100
50 A
0 T T T

10-6 107° 107 107°
Vitesse (en m.s™1)
FIGURE 2.8 — Vitesse de sédimentation des aérosols en fonction de l'altitude pour
différentes taille d’aérosols extraites du GCM-2D. La courbe en trait plein correspond
au monomere (particule sphérique). Les courbes en tiret représentent la vitesse de
sédimentation pour différentes valeurs de N,,.
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2.3 Microphysique des aérosols

2.3.2 Coagulation

Lors d’une collision entre deux particules, il existe une probabilité non nulle pour
qu’elles restent collées I'une a I’autre, formant ainsi une particule de plus grande taille
(dans le cas d’une goutte liquide) ou un agrégat (particules solides). Ceci représente
le principe de base de la coagulation. La vitesse relative entre les deux particules
est le moteur essentiel de la coagulation. Dans I'atmospheére, on peut globalement
distinguer deux types de coagulation dépendant de la maniére dont est produit ce
différentiel de vitesse :

— La coagulation par mouvement brownien résulte de la collision entre particules
du fait de leur agitation thermique.

— La coalescence est générée par les différences de vitesse de sédimentation entre
particules lors de leur chute.

Sur Titan, la collection de particules liée a la coalescence est négligeable devant la
coagulation par mouvement brownien. Ceci est évident dans la stratosphére ou les
aérosols fractales sédimentent tous a la méme vitesse et ne générant donc aucun
différentiel de vitesse. Dans la troposphére, cela parait moins évident mais la com-
paraison des coefficients de coagulation montre que la coalescence est au mieux dix
fois plus faible que la coagulation brownienne. Nous nous présenterons donc dans ce
manuscrit que cette derniére.

Indépendamment du type des particules mise en jeu, il est possible de montrer
que la variation d’une distribution de particules, n('r’), sous l'effet de la coagulation
est régie par 1’équation suivante (Fuchs, 1964)°

(2.15)

TV
fperte

Pour une taille de particule r, la partie fyq:, de I'équation 2.15 représente le gain
par accrétion de toutes particules de rayon r’ < r. La partie fyee correspond aux
pertes des particules de rayon r par accrétion de ces derniéres avec des particules de
toute taille. K (r;,7;) est appelé kernel ou coefficient de coagulation et porte toute
I'information « physique » du processus de la coagulation. Son expression dépend
notamment du régime d’écoulement.

En régime hydrodynamique, son expression se calcule a partir du calcul du flux
de diffusion de particules r; vers une particule r;. On I'écrit de la maniére suivante :

K (r;,r;) = 4w (D; + Dy) ('ral, + 'raj) (2.16)

D, et D; sont les coefficients de diffusion respectifs des particules 7 et j, et
dépendent du rayon des particules (D = X Fou).

67r77r

9. Les calculs menant a 1’équation 2.15 sont donnés dans le chapitre 7 de Fuchs (1964) mais
aussi dans le chapitre 12 de Pruppacher and Klett (1978).
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

Dans le régime moléculaire, K (r;,7;) est obtenue de I'expression dérivée de la
théorie cinétique des gaz pour des collisions et s’écrit comme suit :

K (ri,r;) =7 (4, +7”aj)2 Gij (2.17)

Oou G;; = \/ 8hT (L + m%) est la vitesse thermique moyenne relative des particules

T m;
1 et j.
Dans le chapitre suivant, les deux équations 2.16 et 2.17 nous serviront comme
base de départ au développement des lois de coagulation en moments.

Comme dans le cas de la sédimentation, une correction doit étre apportée afin
de décrire le kernel de coagulation dans le régime transitoire. Une telle correction a
été développée par Fuchs (1964) et s’écrit comme suit :

-1
Ta; + Ta, 4 Dz D
- e, 4D+ D) (2.18)
Fos Ty 4[4 [GEHGE (1 4 r)

O1, pour chacune des particules ¢ et 7 :

6k, T
G= \/ 72,13
pP'v
1 3/2
O = @ [(27’a + )\p)3 (47‘2 + )\12)) ] —2r,

Cette correction multiplicative s’applique sur 1’équation 2.16 et permet alors
d’obtenir une forme générale du kernel de coagulation valable quelque soit le régime
d’écoulement rencontré.

Nous avons évoqué dans la section 2.1.2 le fait que les aérosols sur Titan sont
chargé. Dans 'atmosphére, peu de molécules sont susceptibles de former des ions
négatifs et les aérosols deviennent les principaux receveurs d’électrons. Les forces
engendrées par la charge des particules affectent de maniére significative 'efficacité
de collection. Cet effet doit étre pris en compte dans les lois de coagulation en
appliquant une nouvelle correction multiplicative au kernel qui se présente comme
suit (Pruppacher and Klett, 1978) :

Y 4iq;
Qriyry) = —Hr 5 y=— 2
(rio ) exp (y) — 1 Y (rai + ra].) kT
Ou q = n&;ﬂq—;; X r, représente la loi de charge des aérosols. En raisonnant sur le

fait que les charges sont répulsives et tendent a mettre le plus de distance entre elle,
Cabane et al. (1993) ont proposé d’utiliser le rayon apparent (r,) de l'agrégat qui
correspond a la taille physique d’un aérosol fractal.

La charge des aérosols n’étant pas connue précisément, n.- est un parameétre
libre des modeéles dont la valeur varie généralement entre 15 et 30 e~.um ™! dans la
littérature (Borucki et al., 1987; McKay et al., 1989; Rannou et al., 2003; Lavvas
et al., 2008). Cette correction variant de 1 a 0 (pour les grandes particules) peut
totalement inhiber la coagulation.
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2.4 Microphysique des nuages

Quelque soit le régime d’écoulement, le coefficient de coagulation K dépend
essentiellement de la taille des particules mis en relation (et donc de leur dimension
fractale) mais aussi de la charge électrique n.- de ces derniéres. La figure 2.9, montre
I'impact de ces deux parameétres sur U'efficacité de coagulation. De maniére générale,
le coefficient de coagulation augmente avec la différence de taille des particules mis en
jeu avec un minimum se situant aux alentours de r; = r;. En régime hydrodynamique
pur (Kn < 1), K(r;,rj) est minimum lorsque cette condition est atteinte. Les
particules fractales ont une efficacité de coagulation plus élevée que les particules
sphériques de volume équivalent ce qui tend augmenter la proportion des grosses
particules par rapport aux plus petites!®. La charge électrique dépendant de la
taille des particules mise en jeu, joue le réle inverse et tend & diminuer 'efficacité
de coagulation lorsque la taille des particules augmente.
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(a) Effet de la dimension fractale

(b) Effet de la charge électrique

FIGURE 2.9 — Coeflicient de coagulation K (r;,7;) pour un aérosol fractal de rayon
r; = 2.65 x 1077 m (rayon équivalent) en fonction du rayon r; (correspondant a un
agrégat fractal sir; > 66 nm) au niveau de pression P = 10 mbar et & la température
T = 144 K. (a) : Variation de K (r;,r;) pour n.- = 0Oe .um™' en fonction de la
dimension fractale, Dy. (b) : Variation de K (r;,r;) pour Dy = 2 en fonction de la
charge des aérosols, n,-.

2.4 Microphysique des nuages

De la méme maniére que les aérosols, les nuages sont soumis aux lois microphy-
siques. Nous présenterons dans cette section les phénoménes de nucléation et de

10. C’est un des principaux effets responsables de « ’asymétrie » de la loi de distribution.
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Chapitre 2 : Microphysique Classique

condensation qui sont les deux « premiéres étapes » de la formation des nuages et
de I'évolution des gouttes qui les caractérisent. En ce qui concerne la sédimentation,
ce processus suit le méme principe que l'on traite des aérosols ou des gouttes (a la
différence que 'on considére les gouttes ici comme étant des sphéres parfaites), nous
ne le présenterons pas a nouveau et renvoyons a la section 2.3.1.

2.4.1 Energie de formation d’une goutte

La formation d’une goutte dépend de la variation d’énergie du systéme liée au
passage de la phase gazeuse a la phase condensée mais aussi de l'énergie néces-
saire pour maintenir une tension superficielle suffisante pour assurer la cohésion du
condensat crée au sein du milieu gazeux. Sans entrer dans les détails (voir Pruppa-
cher and Klett, 1978), on peut montrer que la variation d’énergie libre AF' associée
a la formation d'une goutte de taille r s’écrit :

4 Sp kT InS
re——

AF :/ dF = 47mr’c — 3™ (2.19)
0

My

Ou o est la tension superficielle!!, m, est la masse d’une molécule constituant le
condensat ; p, la densité du condensat et S, la saturation qui représente le rapport
entre la pression partielle du gaz condensable et la pression de vapeur saturante de

ce méme gaz (S = p,/ pit).

Pour S < 1, AF est une fonction croissante du rayon. Dés que S > 1, cette

fonction passe par un maximum en 7* ( ang .= O) puis tend vers —oo lorsque r
tend vers oo (figure 2.10).
20,
o X 2.20
ETpy,In S ( )
4
AF* = gm’*Qa (2.21)

Les agglomérats de molécules de taille 7* sont appelés embryons : ils constituent
la premiére étape de formation d’une goutte, tant qu'un agglomérat de particule
n’atteint pas la taille 7*, aucune goutte ne pourra étre créée. On peut le comprendre
en analysant simplement la figure 2.10. Pour S > 1, AF™* représente un équilibre
instable :

Lorsque ‘9§—TF > 0 (r < r*), sans apport d’énergie extérieure, 'agglomérat tend a

diminuer spontanément. Une fois la taille r* atteinte, ’agglomérat tendra par contre

a croitre spontanément et former une goutte ((9§_TF > O).

11. La formule de Laplace permet de relier la tension superficielle a la différence de pression entre

la goutte (p;) et le gaz environnant (p,) & I'équilibre mécanique : p; — py = 22.
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FIGURE 2.10 — Energie de formation AF d’une goutte de méthane sur Titan a 80K
en fonction du rayon de la goutte.

2.4.2 Nucléation

L’équation 2.19 permet de relier taille et énergie de formation dans le cas d’une
seule goutte. On peut étendre ce concept a une population en considérant que
ces particules se présentent, a l'équilibre, comme une distribution de Maxwell-
Boltzman :

N (r) = n exp <—%) (2.22)

Ot n est la concentration en molécules du milieu gazeux.

N (r*) correspond au nombre d’agglomérat de taille 7*, qui seront susceptibles
de croitre par la suite spontanément avec 'apport de molécules issues du milieu
gazeux. Ce phénomeéne représente la nucléation et peut s’exprimer par le taux de
molécules franchissant le seuil » = r* par unité de volume et de temps. Ce taux se
calcule simplement en multipliant le flux (F¥ = 1/4 x n4;) de molécules susceptibles
de s’intégrer & un embryon de surface 47r** par le nombre d’embryon N (1) :

Jeq = FY4mr™® N (r*)

AF*
Jeq = T2 5m* exp (_k—T> (2.23)

L’approche a I'équilibre est toutefois insatisfaisante. Les équations 2.19 et 2.22 im-
pliquent que les agglomérats infiniment grands sont infiniment nombreux ce qui ne
semble pas physiquement acceptable. De plus, nous avons uniquement pris en compte
un flux de molécules, F* rejoignant I’embryon. Or ce flux peut étre compensé par
le phénomeéne d’évaporation. Une correction a I’équation 2.23 est nécessaire. Cette
correction appelée facteur de Zeldovitch permet de tenir compte du fait que le sys-
téeme n’est pas a 1’équilibre de Boltzmann mais en situation stationnaire. Il y a en
permanence des gouttelettes franchissant le seuil » = 7* (voir & nouveau Pruppacher
and Klett, 1978). En multipliant I'expression du taux de nucléation (Eq. 2.23) par
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le facteur Z on obtient alors :

Z = 7AF (2.24)
3mkT g*2
AF* AF*
J = W X 71'7’*21725712 exXp (— T ) (225)

Ot g* représente le nombre de molécule de 'embryon, v; est la vitesse thermique
des molécules

Jusqu’a présent tout ce développement théorique se base sur la formation de
gouttes pour lesquelles la vapeur se condense sur elle méme sans support, on parle
alors de nucléation homogene. Si I'on se fixe une valeur de J = 1 em™3.57! comme
limite de détection de la nucléation, la vapeur d’eau dans I’atmosphére terrestre ne
pourrait nucléer qu’avec des rapports de saturation de l'ordre de 4 ou 5. Sur Titan,
ou la température est bien plus faible, ce rapport doit excéder plusieurs dizaines de

milliers.

La présence de particules (solides) dans I’atmosphére offre un support a la nu-
cléation qui permet d’abaisser fortement ’énergie de formation AF™. On parle alors
de nucléation hétérogene. On peut, de la méme maniére que précédemment calculer
un taux de nucléation en y intégrant certains mécanismes spécifiques a la nucléation
sur un support. Ces mécanismes qui sont bien documentés dans la littérature ne
seront pas détaillés ici. Nous nous contenterons de présenter I’expression compléte
du taux de nucléation hétérogéne (Keesee, 1989) :

w7 2 2AFyes — AF,qg — AF* x f(m, x)
S0 fim.2) (nogr") exp( T (2.26)

Dans cette équation, les termes n, v, r*, Z et AF™* sont exactement les méme que
leur homologues définis pour la nucléation hétérogeéne (voir éq. 2.20, 2.21, 2.24). Le
terme v, correspond a la fréquence de vibration des molécules. Les termes AFj,, et
AF,; sont des corrections sur I’énergie d’activation. Elles sont respectivement liées &
la désorption des molécules sur le support et a la diffusion des molécules a la surface
de ce support.

Jhet -

Le terme f(m,x) appelé facteur de forme, est la correction la plus importante
dans ’équation 2.26. Ce facteur d’origine géométrique dépend du cosinus de ’angle
de contact '? entre I'embryon et son noyau mais aussi du rayon de courbure de
I’embryon. On le déduit a partir de l'expression de 1’énergie de formation dans le
cas de la nucléation hétérogéne (Fletcher, 1958) et de la géométrie du systéme em-
bryon /noyaux (voir figure 2.11.a). Dans le cas d’un support concave, son expression
est la suivante :

=3 o () oo (52 (52 (52

ol ¢ = V1 —2mx + 22, m = cosf est la mouillabilité et le paramétre = correspond
au rapport entre le rayon de courbure et le rayon critique, x = ry/r*.

12. Pour rappel, le cosinus de cet angle est aussi appelé mouillabilité, m = cos(0).
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2.4 Microphysique des nuages

La figure 2.11.b montre les variations du facteur de forme en fonction du rayon
de courbure pour différentes valeurs de la mouillabilité pour un noyau de la taille du
monomere (ry = 6.66 x 107®m). La mouillabilit¢ dépend de la nature du support
et son estimation est difficile . Dans les cas de Titan, les aérosols sont considérés
comme étant trés facilement mouillables et les valeurs utilisées dans les modéles
microphysiques sont systématiquement supérieures a 0.97 (Barth and Toon, 2006;
Rannou et al., 2006; Lavvas et al., 2011). Cette valeur élevée de m diminue fortement
I’énergie de formation des gouttes par le biais du facteur de forme (voir figure 2.11.b).
En conséquence, le seuil de saturation critique (S*) nécessaire a Iactivation de la
nucléation est abaissé & des valeurs proche de 1.

—~ 107! 4
H»
£
g
1072
1073 T T T T /\ LI N I | B B R RN
0.1 1 10 100 1000
x=ry/r*
(a) Systéme embryon/noyau (b) Facteur de forme f(m,z).

FIGURE 2.11 — (a) Schématisation du systéme embryon/noyau et géométrie asso-
ciée au facteur de forme f(m,x). (b) Variations du facteur f(m,z) en fonction du
paramétre x pour différentes valeurs de m.

2.4.3 Condensation

Une fois la barriére de nucléation atteinte, les gouttes peuvent évoluer libre-
ment. Les gouttes de tailles » > r* entament alors une phase de condensation du-
rant laquelle, elles vont croitre par apport de molécules issues du milieu gazeux. La
condensation est caractérisée par un taux de croissance g qui dépend de la quantité
de molécules condensables qui changent de phase.

or S =5

== 7 2.27
"ot YT R,+R, (2.27)

ot S correspond & la saturation dans le milieu gazeux (loin de la goutte), S* la
saturation a la surface de la goutte. S* se calcule & partir de la relation 2.20 en
substituant 7* par rg, le rayon de la goutte. Les termes Ry et R, sont des termes de
résistance (en s.m~2) qui vont freiner la condensation.

13. Cette estimation est d’autant plus difficile qu’il y a beaucoup d’espéces en jeu.
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Les molécules sont amenées vers la goutte par le processus de diffusion molé-
culaire, et le flux de molécules vers la goutte dépend de la sursaturation du milieu
par rapport a la goutte (S — S*). Ce flux dépend aussi du régime dans lequel les
molécules évoluent et donc du nombre de Knudsen.

py RT

Ry=—X*—
* DM, py(T)

Ot p, est la densité du condensat de I'espéce x, M, la masse molaire, pf(“t la pression

de vapeur saturante, R la constante des gaz parfaits et T' la température. D est la
diffusivité moléculaire de la vapeur de I'espéce condensable donnée par la relation
(Fuchs and Sutugin, 1971) :

D 1.333 4+ 0.71Kn !

D=———— avec Ax, = Kn
1+ Ag,, v K l—i—Kn_l

A, est une correction similaire & la correction Cunningham-Millikan qui assure la
transition entre le régime moléculaire et continu.

Le terme R, provient du dégagement de chaleur latente lors du changement de
phase. Ce dégagement de chaleur peut augmenter la température a la surface de
la goutte, et freiner ainsi la condensation. Il faut inclure dans ce cas une condi-
tion supplémentaire liée a la conservation de I’énergie, qui dépend du coefficient de
diffusivité thermique et du gradient de température proche et loin de la goutte.

P
¢ ~T RT
ou L, correspond a la chaleur latente d’évaporation de I’espéce x considérée, et v la
conductibilité thermique de I'air (N, dans le cas de Titan).
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CHAPITRE 3

Méthode des moments
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Ce chapitre débute par la description des deux représentations de traceurs les
plus utilisées dans les modéles numériques ainsi que le contexte général de ’emploi
d’une méthode de moments dans ces modéles. La seconde partie se focalise sur
les relations entre la loi de distribution et ses moments qui seront nécessaires au
développement des équations microphysiques en moments. La derniére partie est
quant a elle dédiée a la réécriture des ces équations en terme de moment de loi de
distribution ce qui constitue le coeur de la méthode.

3.1 Contexte Général

Nous présentons dans cette section le contexte et la problématique qui ont mo-
tivé I'application d’une méthode de moment. Le développement de cette méthode
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Chapitre 3 : Méthode des moments

accompagne la mise & jour du modéle de climat global (TGCM) dédié a Titan et
développé de longue date a I'TPSL.

Il est important de savoir, méme si cela parait évident, que I’ajout d’une dimen-
sion supplémentaire dans un modéle aussi complexe que le GCM augmente dramati-
quement le temps d’exécution du programme. Pour se donner une idée, le TGCM-2D
nécessite approximativement une quinzaine d’heures pour effectuer une simulation
représentant une année compléte de Titan avec une grille en Latitude x Altitude de
48 x 55 points. On peut estimer le temps de calcul nécessaire au TGCM-3D pour ef-
fectuer la méme simulation en multipliant ce temps de calcul par le nombre de points
décrivant la dimension ajoutée. Méme si cette estimation reste approximative, on
déduit de ce simple calcul que le TGCM-3D mettrait une vingtaine de jours pour la
méme simulation avec une grille Longitude x Latitude x Altitude de 32 x 48 x 55
points. De plus cette approximation sous-estime le temps réel d’exécution car le
TGCM-2D ne traite pas tous les calculs effectués en 3D!. Il n’est donc pas exagéré
de penser que le temps d’exécution soit plutét de I'ordre du mois.

En I’état, une telle version du TGCM-3D ne peut étre considéré comme un outil
efficace. Le moindre test se ferait en plusieurs semaines avant de donner des résultats
quelle que soit leur nature. Il est donc nécessaire de réduire le temps d’exécution du
modele et pour cela nous avons & notre disposition plusieurs moyens. Nous ne les
énumeérerons pas toutes ici mais donnerons simplement certaines pistes :

Réduction de la grille du modéle : La taille de la grille impacte directement le
nombre de calculs effectués dans le modéle, puisque tous les processus sont
calculés pour chaque cellule de la grille. De ce fait, le nombre de calculs est
directement proportionnel au nombre de cellules du modéle. La contrepartie
réside dans la perte en résolution de certains processus et donc par extension
des diagnostiques que produit le modéle. La réduction de la grille n’est donc
pas une modification pérenne. Dés lors que 1'on s’intéressera plus en détails a
certaines régions du modele, il sera nécessaire d’augmenter la résolution.

Parallélisation du code : La parallélisation du programme permet de réduire ef-
ficacement le temps d’exécution du GCM en répartissant les calculs sur les
différents processeurs de la machine utilisée. Elle nécessite tout de méme des
moyens de calcul conséquents pour étre efficace, mais de nos jours, la majorité
des ordinateurs disposent au moins de 2 coeurs et ’accés a des fermes de calcul
est facile. Cette technique est complexe & mettre en place essentiellement dans
la partie dynamique du modeéle ot les cellules vont s’échanger des quantités de
traceurs en trois dimensions (les calculs dépendent donc les uns des autres).
La partie physique du modéle quant a elle, se préte bien a cette méthode car
toutes les colonnes du modéle sont traitées indépendamment des autres. La
parallélisation du code, méme si elle nécessite une refonte (partielle ou com-
pléte?) du modéle, est certainement le moyen le plus efficace de réduire les
colits en temps de calcul tout en gardant une bonne précision.

Réduction du nombre de traceurs : L’amélioration du temps de calcul peut
aussi passer par une modification du nombre de traceurs représentant certains
champs de 'atmosphére (comme les traceurs microphysiques ou chimiques par

1. On citera par exemple l'utilisation du cycle diurne qui nécessite un appel plus fréquent du
transfert radiatif augmentant les temps de calcul, surtout en tenant compte des nuages.
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exemple). Pour les processus faisant intervenir les traceurs, le nombre de calcul
exécutés est proportionnel au nombre de traceurs a traiter. Comme la réduction
de la grille, la diminution du nombre de traceurs engendre des gains de temps
non négligeables (de moindre importance cependant, car tous les processus ne
font pas appel a tous les traceurs). La diminution de ces traceurs entraine une
perte d’informations qui peut engendrer une dégradation des résultats.

La réduction de la grille du modéle n’est pas indiquée pour des études pous-
sées avec le GCM. La parallélisation du code présente un aspect plus technique que
scientifique de la modélisation et a été engagée au Laboratoire de Météorologie Dy-
namique (LMD) durant la période de ma thése. En ce qui concerne la réduction
des traceurs, contrairement a la diminution de la grille, ce moyen ne dégrade pas
systématiquement le modéle et autorise toujours un certain degré d’ajustement pos-
sible pour pouvoir représenter correctement par la suite les différentes structures de
I’atmosphére. Je me suis donc focalisé sur cette derniére approche durant ma thése.

Représentation des traceurs dans un modéle

Lorsque l'on cherche & représenter des aérosols dans un modéle, le moyen le
plus simple consiste a les décrire a 'aide d’une particule type dont on ajustera les
différentes propriétés (sa taille par exemple ou encore sa dimension fractale dans le
cas d’agrégat). Cependant dés lors que I'on s’intéresse a la microphysique dans son
ensemble, une telle description des traceurs devient insuffisante puisque les processus
de collection ne peuvent pas étre représentés. Il est donc nécessaire de pouvoir décrire
les distributions en taille des particules. Nous avons déja développé dans la section
2.1 ces notions de granulométrie et de loi de distribution. Nous allons maintenant
décrire les différentes méthodes permettant de les représenter dans un modéle.

Plusieurs méthodes ont été mises au point pour décrire 1’évolution d’une po-
pulation de particule soumise aux lois de la microphysique. En raison de la nature
différente de chacun des processus (collection pour la coagulation, variations de taille
pour la condensation ...), les méthodes développées sont généralement spécifiques
a un processus. On peut globalement dégager deux grands types d’approches pour
décrire une distribution en taille :

— représentation en section (Gelbard et al., 1980; Kim and Seinfeld, 1990).
— représentation paramétrisée (Seigneur et al., 1986; Whitby and McMurry,
1997).

Nous allons par la suite décrire plus en détail ces deux approches qui sont respecti-
vement celle utilisée dans le TGCM-2D et celle que j’ai développée dans le cas de
Titan afin de réduire le nombre de traceurs du modéle.

Représentation en sections
L’approche en sections consiste a discrétiser la distribution en taille sur une grille

en rayon. Les équations microphysiques sont alors aussi discrétisées et 1’évolution
de la distribution est calculée pour chaque case de la grille. En regle générale, la
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précision de cette représentation dépend du nombre de cases utilisées pour la dis-
crétisation (Seigneur et al., 1986).

Il existe deux versions de la représentation en section dont la différence se situe

au niveau de la grille de rayons. Cette derniére peut étre fixe ou bien « mouvante ».
La figure 3.1 présente schématiquement comment se présentent les transformations
de la loi de distribution dans les deux type de sections que nous allons décrire ici :

— Dans le cas d’une grille en sections fixes, on s’intéresse au nombre de particules

dans un systéme de cases fixes : au sein d’une section la quantité est constante.
Ce type de représentation est bien adapté pour la coagulation ot I’échange de
particules se fera case a case : 2 particules de taille ¢+ donneront une particule
de taille j. Dans ce type de représentation, on observe une variation de la
quantité de chaque case de la grille lors du calcul d’un processus.

Le développement de I'idée de sections mouvantes quant a lui, vient du principe
de la condensation. Comme nous l'avons déja développé dans la section 2.4.3
le phénoméne de condensation/évaporation s’exprime au travers du change-
ment de taille des gouttes. Lors de cette évolution, le nombre de noyaux reste
constant. Il est donc plus pratique de calculer les variations en taille des gouttes
(et donc modifier la grille en rayons) que de calculer I’échange de noyaux entre
les différentes cases d’'une grille fixe.

Une autre maniére de cerner les deux approches consiste a les considérer comme des
analogues dans 1’espace des rayons aux représentations eulérienne, dans le cas des
sections fixes, et lagrangienne dans le cas des sections mouvantes.

Nb particules

T T T T T T T T
/x \{ Sections fixes Sections "mouvantes”
\T 8
E
g
z.
Lo n P N n \ n P i n M n P
0.01 0.1 1 0.01 0.1 1
Rayon Rayon
(a) sections fixes (b) sections mouvantes

FIGURE 3.1 — Schématisation d’une transformation de la loi de distribution dans le
cas de la représentation en section. La figure est avant tout qualitative et montre la
maniére dont se « déplace » la distribution dans chaque cas. En sections fixes (a),
c’est la quantité dans chaque case qui est réévaluée lors du calcul. Dans le cas de
sections mouvantes (b), c’est la grille qui se déforme a la suite du calcul.
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Représentation paramétrisée

La représentation paramétrisée est une méthode dans laquelle on suppose que
la loi de distribution peut étre ajustée a ’aide d’une fonction analytique dont le
nombre de parameétres est restreint 2. Ce type de représentation ne fait plus appa-
raitre explicitement la loi de distribution mais consiste a calculer I'évolution des
parameétres de la fonction qui lui sont associés. Ces paramétres peuvent varier d’'une
fonction & l'autre mais se raménent généralement & un rayon caractéristique, un
nombre de particules et /ou encore une variance. On peut toujours d’une maniére ou
d’une autre, mettre ces paramétres en relation avec certaines quantités analytiques
de la fonction que I'on nomme moments et qui se définissent comme suit :

Pour une fonction f continue sur un intervalle I de R, le moment d’ordre n (ou
n un nombre réel) de la fonction est défini (sous réserve d’existence de l'intégrale)
par :

M, (f) = / 2 f(2)da (3.1)

Pour I = R, on notera que les moments sont des quantités physiques de la loi de
distribution. A titre d’exemple, pour n = 3, si f(r) représente la loi de distribution
des aérosols en rayon alors M3 correspond au volume total de la population. Pour
n = 0, M, représente le nombre total de particules.

Dans le cas des lois de distributions, les moments sont des quantités positives
finies. La condition d’existence des moments peut donc se comprendre facilement
en terme de convergence de l'intégrale. En ce qui concerne la loi de distribution sur
Titan, la présence du cut-off situé aux alentours d’un millimétre (voir table 2.1 page
21) implique que tous les moments de la distribution existent 3.

Sil'on est capable de réécrire les équations d’évolution d’une population non plus
en fonction du rayon (dn(r)/dt) mais en fonction des moments de cette population
(dMy/dt) alors sous réserve de résoudre le systéme d’équations reliant moments et
parameétres (éq. 3.1) on est capable a tout instant d’obtenir la loi de distribution des
particules. La représentation en moment se base donc sur I’évolution de quantités
intégrées de la distribution plutdt que sur I’évolution de la distribution elle-méme.

Cette représentation a ses avantages et ses inconvénients. Son principal atout est
la réduction du temps de calcul qu’elle autorise pour les processus affectés; d’abord
car le nombre de variables est réduit et ensuite car la résolution (numérique) des
équations de la microphysique est simplifiée. En contrepartie, cette représentation
engendre une perte d’informations puisque la loi est dés le départ supposée connue
et donc contraint 1’évolution de la distribution.

On peut dégager de ces points une remarque : Le degré de complexité de cette
représentation est intimement lié au nombre de paramétres libres de la fonction
utilisée. L’équation 3.1 implique de connaitre autant de moments que le nombre de
paramétres de la fonction analytique utilisée. De fait, plus le nombre de paramétres
est élevé et plus la rapidité d’exécution s’en trouvera affectée.

2. Nous détaillerons cette aspect dans la section suivante.

3. Mathématiquement, le moment maximum existant est lié & la pente du cut-off. On peut
affirmer sans se tromper que les 20 premiers moments de la fonction existent ce qui est plus que
suffisant.
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Si on regroupe les notions exposées ici, on peut énoncer les pré-requis nécessaires
a la mise en place d’une représentation en moments dans un modeéle, qui seront
présentés plus en détails dans les sections suivantes :

— Une fonction analytique proche de la granulométrie observée. dans notre cas,
aucune observations ne permet d’avoir la loi de distribution. Nous nous basons
alors sur la loi de distribution du TGCM-2D.

— un ensemble de moments (autant que de paramétres de la fonction analy-
tique) dont les ordres sont souvent choisis de maniére a simplifier les équations
d’évolution.

— Une relation permettant de calculer n’importe quel moment de la fonction
analytique a partir d’'un autre. Cette relation est indispensable pour simpli-
fier les équations microphysiques et « éliminer » les moments intermédiaires
intervenant dans ces équations.

— Une réécriture compléte des équations de la microphysique qui comme on 'a
déja souligné dépendent des conditions de ’atmosphére.

3.2 Moments et lois de distribution

Avant de résoudre les équations de la microphysique en moments, intéressons
nous aux relations existantes entre une loi de distribution et ses moments. Nous
I’avons déja souligné plus haut : L’équation 3.1, qui nous sera utile tout au long
des développements, n’est calculable que si 'on connait I’ensemble des parameétres
de la fonction de distribution. Pour Titan, nous avons présenté cette fonction mais
nous n’avons pas encore précisé le nombre de paramétres associés pour obtenir un
ajustement correct (voir section 2.1.5). Le meilleur ajustement de cette fonction
nécessite 6 lois de puissances en tenant compte du cut-off pour les grands rayons .
Afin de refléter au maximum des altérations de la loi telle que nous la décrivons, 14
parameétres libres seraient nécessaires et donc 14 moments d’ordre différents. D’un
point de vue purement numérique, ce nombre élevé de parameétres est un obstacle a la
méthode des moments. Si on se place dans le cadre du GCM, ce nombre devient plus
important que le nombre minimum de sections dédiées a la discrétisation de la loi
de distribution. De plus, les processus microphysiques font intervenir des moments
d’ordre intermédiaires, et a ce stade, la méthode perd tout son intérét.

Dans le cas de notre étude, nous avons restreint la fonction analytique a deux
paramétres libres : 7o et Cy (voir équation 2.10). Ces deux paramétres autorisent
deux degrés de liberté a la fonction, la translation en rayon et I'ajustement en nombre
mais impose une forme constante de la fonction sur le domaine d’intérét (ici R;). On
peut s’interroger sur le choix du nombre de paramétres libres & prendre en compte
et nous n’avons actuellement pas de réponse « universelle ». Néanmoins quelques
éléments peuvent étre abordés.

Ces deux parameétres sont reliés & des quantités représentatives de la population
d’aérosols : r¢ peut donner indirectement des informations sur la taille effective des
aérosols, et Cj correspond au nombre total d’aérosols de la population.

4. La représentation du cut-off de la loi de distribution est indispensable pour la représentation
en moments, puisque c’est lui qui impose la convergence de 'intégrale de ’équation 3.1.
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L’ajout de paramétres libres supplémentaires a ’équation 2.10 revient essentiel-
lement a se poser les deux questions suivantes :

— Quelle loi de puissance serait prioritaire vis a vis des processus concernés ?

— Pour une loi de puissance donnée (f = A/(r/r.)") :

o Est ce que la variation de N est suffisante pour représenter correction
les variations de la loi? Dans le cas contraire, il faudrait systématique
ajouter les moments 2 par 2.

Une étude compléte de la loi de distribution, impliquant différents tests sur les pro-
cessus microphysiques serait nécessaire pour répondre a ses questions. Par manque
de temps, une telle étude n’a pas pu étre réalisée.

Finalement, nous verrons dans ce chapitre que les comparaisons effectuées entre
la représentation en sections et la méthode des moments telle que nous la présentons
(utilisation de 2 parameétres seulement) sont globalement déja en bon accord. L’ajout
de paramétres supplémentaires détermine au final le degré de raffinement de la
méthode. Cet ajout n’affecte pas en profondeur I'écriture générale des équations
microphysiques en moments. La difficulté ajoutée se situe dans la définition des
outils mathématiques utilisés tel que la relation inter-moments que nous présentons
dans la section suivante. De plus, 'ajout de moments supplémentaire diminue n
fine, efficacité de la méthode en terme de temps de calcul.

3.2.1 Relation inter-moments

Comme nous 'avons briévement mentionné précédemment, la représentation en
moments des processus microphysiques fait intervenir un ensemble d’ordre de mo-
ments intermédiaires dépendants avant tout du processus concerné et du choix des
moments que l'on souhaite traiter. A titre d’exemple, pour les processus de la mi-
crophysique des nuages, 1’évolution du moment d’ordre % de la distribution dépend
du moment d’ordre k + 3 : si les moments M, et M; sont les variables choisies du
probléme, alors il est nécessaire de connaitre aussi Mg. Dans le cas de la coagulation,
il est nécessaire de connaitre plus d’'une dizaine d’ordres différents. De fait, si tous
les moments apparaissant dans les équations d’évolution devaient étre des variables
du probléme, alors cette représentation aurait un intérét limité (voir totalement nul)
en ce qui concerne la rapidité d’exécution. Pire encore, la situation deviendrait in-
gérable puisque chaque moment nécessiterait la connaissance d’autres moments en
cascade.

I1 est donc indispensable d’établir une relation entre les différents moments exis-
tants de la loi de distribution. Cette relation est d’ailleurs la clef de votte de la
méthode des moments. Elle dépend de tous les paramétres de la fonction analytique
et représente tous les aspects de la loi de distribution dans les équations d’évolution.

Lorsque I'équation 3.1 prend une forme analytique, cette relation inter-moments
est immédiate. C’est notamment le cas de la loi Log-Normale dont les propriétés
analytiques sont bien connues. Dans le cas contraire et de maniére générale, on peut
toujours formuler le moment d’ordre k comme le produit d’un facteur de forme que
nous appellerons «, et du rayon caractéristique, ro de la fonction. Ce facteur «
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Chapitre 3 : Méthode des moments

dépend donc a la fois de 'ordre du moment et de la forme de la fonction de distribu-
tion qui est donnée par tous ses paramétres a l’exception du rayon caractéristique.
En prenant l’exemple de la loi Log-Normale (voir éq. 2.3), le moment d’ordre k
s’exprime de la fagon suivante :

kQ 2
My = rf x exp ( 200) (3.2)

—_————
a(k,op)

De maniére plus générale on pourra mettre en forme la relation moments/paramétres
de la fagon suivante :
— =rixalk,aq,...,a 3.3
T = etk a) (33)
O les variables a; représentent les parameétres définissant la forme de la fonction
de distribution. Dans le cas de la loi présentée dans le chapitre 2 (voir éq. 2.10), les
parameétres a; font référence aux A, et B, (p = 1 a N).

Dans notre cas particulier, la forme de la fonction de distribution est figée puisque
seuls r¢ et Cy sont autorisés a varier. On en déduit alors que le facteur de forme « ne
dépend plus que de I'ordre du moment considéré ce qui simplifie considérablement le
probléme. En effet, méme si la fonction n’est pas analytiquement intégrable (comme
c’est le cas ici), on peut tout de méme numériquement calculer ses moments sur
un intervalle suffisamment grand pour contenir 1’ensemble de la distribution. Si ce
calcul est effectué finement, il est alors possible de tabuler la relation 3.3 voire de
I’ajuster par une fonction.

La figure 3.2 présente 1'ajustement du facteur de forme a pour la loi Titan-2D
(voir figure 2.5) par une somme d’exponentielles paraboliques définie comme suit :

n

a(k) = Zexp (a; X K> 4+ b; x k+¢;) (3.4)

i=1

Ot k représente 'ordre du moment, les a;, b; et ¢; sont les coefficients d’ajustement
(voir table 3.1).

Le nombre d’exponentielles permet d’ajuster plus ou moins finement la fonction
sur l'intervalle. Pour la figure 3.2, 6 exponentielles ont été utilisées pour obtenir une
erreur relative inférieure & 3 x 1075 sur le domaine d’intérét des ordres de moment.
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1000 L fonction ajustée ——-—- i
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10 E
1 _
01 1 1 1 1 1 1 1

k, ordre du moment

FIGURE 3.2 — Ajustement de la fonction a pour la loi de distribution « Titan » (fig.
2.5). La fonction est présentée pour l'intervalle k € [—2; 6] contenant tous les ordres
nécessaires au développement en moment des lois microphysiques.

) a; b; G

1 8.0845 x 1073 —3.4157 x 107! —2.8412 x 107!
2 6.9651 x 1072 4.9791 —2.4622 x 107!
3 —1.5824 x 1012 —1.7001 x 10*2 —2.0306

4 4.3937 x 10! 5.6679 x 1072 —8.3528

5 1.4819 x 10! 3.9284 x 1071 —4.6710

6  4.2898 x 1072 —9.8245 x 1073 —1.4366

TABLE 3.1 — Valeur des coefficients a;, b; et ¢; de la fonction a. Ces coefficients ne
sont valables que pour la loi de distribution définie par les paramétres de la table
2.3.
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3.2.2 Comparaison de lois de distributions

La question du choix du nombre de parameétres libres de 1’équation 2.10 et la
contrainte forte du fait que cette équation n’est pas analytiquement intégrable sou-
léve une nouvelle question : Cette représentation de la loi de distribution est-elle
vraiment indispensable dans le cas de notre étude? On peut se demander si une
fonction beaucoup plus facile & manipuler comme la loi Log-Normale (& laquelle on
se référera par le terme Log-N par la suite) ne serait pas tout simplement suffisante.

Il n’est pas aisé de comparer et de quantifier de maniére théorique I'impact
du choix de la fonction de distribution. Néanmoins, la comparaison des facteurs
de forme « pour différentes lois permet déja de pointer les éventuelles différences
de comportement. On se propose donc dans cette section de comparer la loi de
distribution en taille telle que nous I'avons ajusté (éq. 2.10) avec la loi Log-N (éq.
2.3) a l'aide de ce critére.

La premiére étape consiste a déterminer les deux paramétres (rg, og) de la loi
Log-N a utiliser. L’équation 3.2 nous permet d’obtenir une relation directe entre les
parameétres de la fonction et ses moments. On en déduit qu’a un couple de moments
(M,; My) avec p # k # 0, correspond un couple (rg; 0g) et l'on peut écrire les
équations suivantes pour une loi Log-N :

1
2 1

Va8
To = Mp MI; (35)
k

= 2 l lef 3.6
%0 = iy <\ Ay (36)

Ces deux relations ainsi que la régle de normalisation imposent qu’au moins 3
moments pourraient étre équivalents entre la loi Titan-2D et la loi Log-N. Tous les
autres moments peuvent étre calculés a partir de la fonction « et c¢’est donc cette
derniére qui impose les relations de proportionnalité entre les moments de chaque
loi.

Dans le cas de la loi Log-N, le facteur o correspond exactement & I’équation
3.2. Si l'on impose les méme restrictions aux deux lois (forme invariante) alors le
parameétre oq est fixé. Le facteur a de la loi Log-N ne dépend plus que de 'ordre k.

D’aprés leur forme, rien n’indique, & priori, que les relations 3.2 et 3.3 soient
égales. Le comportement in fine des lois microphysiques devrait donc étre différent.

En ce qui concerne la coagulation, le poids des moments intermédiaires varie selon
les ordres et il est difficile de quantifier I'erreur finale commise sur le processus (en
partant du principe que la loi Titan-2D représente le meilleur cas). Certains moments
peuvent toutefois étre entachés d’une erreur importante conduisant inévitablement
a une divergence des résultats. Dans le cas de la microphysique des nuages, seul le
processus de nucléation fait intervenir le facteur de forme «. La relation mise en
jeu est méme trés simple puisque 1’évolution du moment d’ordre k£ est directement
proportionnel a la fonction a(k + 3).

En poussant la réflexion, on s’apercoit que si I’on ne traitait que la microphysique
des nuages en moments qui ne nécessite que les ordres k, k+ 3 et k + 6, on pourrait
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3.2 Moments et lois de distribution

trés bien se contenter de substituer la fonction de distribution par une loi Log-
Normale®. Il faudrait tout de méme répartir le choix des ordres pour calculer les
parameétres de la loi en les répartissant selon k, k + 3 et k + 6.

La figure 3.3 présente d’'une part les moments M}, associés a chaque distribution
présentée ici en fonction de leur ordre et d’autre part le rapport de ces moments.
Les parameétres de la loi Log-N ont été calculés a partir des moments M3 et Mg de
la loi Titan-2D en suivant les relations 3.5 et 3.6 (k = 3 et p = 6) afin de refléter le
point évoqué dans le paragraphe précédent.

Loi Titan
Loi Log-normale

10+10

1010

1072

107%

My,
T T T T T T T [ T T T T [ T T T T [ T T T T 1 177

10—40 1 1 1 1 1 1 1
1 2 3 4 5 6

k, ordre du moment

I
[N}
I
—_
o

100

My, (Log-N)
M;,(Titan)

k, ordre du moment

FIGURE 3.3 — Haut : Moments des deux lois distribution en fonction de leur ordre.
Bas : Rapport des moments d’ordre £ de la loi Log-Normale sur ceux de la loi
Titan-2D (éq. 2.10). Sur cette figure les ordres 3 et 6 ont été choisis pour calculer
les paramétres de la loi Log-Normale « équivalente » a la loi Titan-2D.

Le rapport des moments M,, M3 et Mg entre les loi Log-N et Titan-2D sont
donc bien égaux a 1. Sur lintervalle d’ordre considéré (domaine d’intérét dans le

5. Cette substitution n’est valable uniquement qu’avec les choix effectués pour la loi Titan-2D,
A savoir 2 paramétres libres seulement.
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cas de notre étude), le rapport des moments My (Log-N)/M;(Titan-2D) peut varier
d'un facteur 0.4 a 100, ce qui traduit bien les différences de comportements des
deux lois vis & vis de la relation 3.1. On peut donc raisonnablement supposer que
ces variations induiront des différences sur ’ensemble des lois de la microphysique
générale.

3.2.3 Cas des modéles 1D

Nous avons présenté dans la section 2.1.5 la loi de distribution en taille moyenne
dans la troposphére pour un modéle 1D (loi Titan-1D). Si on revient sur la figure
2.6 (page 26), on peut remarquer que sa forme est nettement plus proche de celle
d’une loi Log-N que son homologue du TGCM-2D. La substitution de la loi Titan-
1D (décrite par la table 2.4) par une loi Log-N parait donc dans ce cas envisageable.
Afin de s’en assurer, nous présentons ici une étude similaire & celle décrite dans les
deux sections précédentes mais dans le cadre de ce modele 1D.

La figure 3.4 présente le facteur de forme « pour la loi Titan-1D décrite par les
parameétres de la table 2.4. Nous y avons superposé le facteur de forme associé a la
loi Titan-2D pour comparaison (figure 3.2). L’utilisation de 4 exponentielles dans
'équation 3.4 permet d’obtenir une excellente précision (Aa/a ~ 5 x 107%). Les
parameétres de l'ajustement sont donnés dans la table 3.2.

L Modele 2D / 1

M, 1 I

X JE—
M, rF !
———— fonction ajustée I

k, ordre du moment

FIGURE 3.4 — Ajustement de la fonction « associée a la loi Titan-1D (voir figure 2.6).
La fonction ainsi que son homologue pour le modéle 2D (figure 3.2) sont présentées
pour intervalle k € [—2;6].
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3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

) a; b; C;
1 —2.5478 x 1072 1.5585 —3.5432 x 10Tt
2 9.2949 x 1073 3.2607 x 1072 —5.1130 x 107¢
3 4.3259 x 1072 2.0918 x 107! —3.3264
4 1.8365 x 1072 3.1811 x 107! —1.0096

TABLE 3.2 — Valeurs des coefficients a;, b; et ¢; de la fonction « pour le modéle
1D. Ces coefficients ne sont valables que pour la loi de distribution définie par les
parameétres de la table 2.4.

La comparaison entre la loi Log-N et la loi Titan-1D est présentée dans la figure
3.5. Comme on pouvait s’y attendre, le rapport entre les moments est beaucoup
plus proche que dans le cas de la figure 3.3 (modéle 2D). L’erreur commise est au
maximum d’environ 6% dans l'intervalle d’ordre choisi. Cette erreur reste accep-
table compte tenu des approximations que nous devrons faire lors de ’écriture des
équations en moments.

De fait, des tests de validations avec 'utilisation d’une loi Log-Normale ont été
effectués avec le modéle 1D. Les résultats de ces tests sont décrits dans la section
4.3.3.

1.06 L
104 |
TIE 102}
SIE :
| = 1
== i
0.98 |
0.96 -
L | | | | | | |

-2 -1 0 1 2 3 4 5 6

k, ordre du moment

FIGURE 3.5 — Rapport des moments de la loi Log-N/loi Titan-1D sur Uintervalle
k € [—2;6].

3.3 Résolution des équations de la microphysique
de la brume en moments

L’utilisation de la représentation en moments nécessite une réécriture complete
des équations de la microphysique. De nombreux travaux ont été consacrés au dé-
veloppement théorique de ces formulations (Lee et al., 1984; Lee and Chen, 1984;
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Pratsinis, 1988; Whitby and McMurry, 1997; Park et al., 1999). La plupart de ces
formulations ne sont valables que dans un domaine de conditions fixées (régime
particulier, propriétés de particules « fixées »). Il est néanmoins possible d’écrire
ces équations dans un cadre général jusqu’a un certain point. Nous allons dans la
suite reprendre un par un les processus évoqués dans le chapitre 2 et les reformuler
en terme d’évolution de moments. Nous verrons alors quelles limites sont imposées
a la méthode des moments dans le cadre d'un modeéle tel que le TGCM avec les
contraintes qu’imposent les spécificités de I'atmosphére de Titan et ses composants.

Dans les conditions spécifiques terrestres, de nombreux travaux sur la représen-
tation paramétrisée ont été développé pour les modeles de climat depuis les années
2000 (Vignati et al., 2004; Mann et al., 2010, pour ne citer qu’eux). Ces travaux se
basent généralement sur les études théoriques précédemment citées, que les observa-
tions atmosphériques ont permis de simplifier de maniére (parfois) drastique tout en
conservant une bonne représentativité des processus impliqués. De plus, ces récentes
études traitent spécifiquement de processus observés dans I'atmosphére terrestres,
qui ne sont pas forcément présent sur Titan. Dans notre cas, nous avons préférer
partir des bases théoriques pour essentiellement trois raisons : Premiérement, les
observations sur Titan sont beaucoup moins développées (et surtout moins facile
d’accés) que sur Terre. Ensuite, la nature fractale des aérosols modifie en profon-
deur les lois microphysiques. Enfin, nous voulions proposer ici un développement le
plus flexible possible©.

Finalement, il paraissait donc plus judicieux de reprendre les lois de la micro-
physiques classiques puis de les adapter en moments. Une fois cette premiere étape
franchie, alors des simplifications pourraient étre éventuellement envisagées a partir
de comparaisons entre des modéles en sections et en moments”.

3.3.1 Coagulation des aérosols

La coagulation est le processus le plus complexe & écrire en terme de moment.
D’une part, la nature fractale des aérosols sur Titan impose certaines contraintes
dans I’écriture des équations. D’autre part, 'expression du kernel de coagulation
change en fonction du régime d’écoulement de I'air autour des aérosols.

Les propriétés fractales des aérosols nécessitent de déterminer exactement la
nature de ’expression du rayon dans les différentes équations de coagulation. Nous
avons déja développé dans la section 1.1.2 (page 8) les relations entre le rayon
apparent d’'un agrégat fractal et le rayon de la sphére équivalente (rayon bulk). La
premiére étape est donc de déterminer si le rayon dans les différentes équations
provient d’une écriture de la surface des particules (r,) ou de leur volume (r,). La
relation entre ces deux définitions du rayon ne dépend que des propriétés fractales
des aérosols a savoir, leur rayon de monomére (r,,) et leur dimension fractale (Dy).
Nous rappelons ici quelques relations utiles entre le nombre de monomeéres N,,, le

6. Nous verrons néanmoins par le suite que certains choix doivent étre pris en fonction du
contexte, notamment sur les conventions de coagulation (voir p. 56).
7. Ce type d’étude n’a pas été réalisée pendant la thése.
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rayon des monomeéres r,,, 1, et r, :

Ty = ern/?) T'm y Ta = N%/Df T'm
a/p; b 3/D; 21
ra =100 rp (TU = /P ) (3.7)
Pour une sphére compacte®, la dimension fractale est Dy = 3. On en déduit la

relation entre r, et r, pour chacun des types sphérique et fractale.

particule sphérique particule fractale

Dy—3
Dy

3/D
:TU/ f'rm

To =Ty T

Dans la suite, la variable r fera référence au rayon « bulk » et les formulations r,
et r, ne seront utilisées que lorsqu’il sera nécessaire de distinguer le rayon apparent
(rq) du rayon de la sphére équivalente (r,, rayon « bulk »).

Les aérosols fractals imposent une seconde contrainte a la réécriture en moments
des équations : Ce type de particule est issu de la coagulation de particules de plus
petite taille sphériques. Comme le montre la figure 2.2 (page 19), a haute altitude
dans I’atmosphére de Titan, les deux types de particule sont présents. Afin de pouvoir
développer correctement les équations, il est nécessaire de pouvoir distinguer les
particules fractales des particules sphériques au sein de la population globale. Ceci
peut étre effectué en considérant la loi de distribution en taille des particules comme
étant bi-modale, chacun des modes représentant alors un type de particule (sphérique
ou fractale). Nous détaillerons par la suite ce qu’implique ce choix sur I'écriture des
équations.

La transition entre les deux régimes d’écoulement (continu et moléculaire) se fait
par le biais d'une correction sur le kernel de coagulation que nous avons présenté
dans la section 2.3.2 dédiée a la coagulation (voir page 32). Dans les régimes continu
et proche continu (Kn < 1), le coefficient de diffusion® des particules doit lui aussi
étre ajusté a ’aide de la correction de Cunningham-Millikan que nous rappelons ici :

Fov =1+ Kn[1.257+04exp (—1.1 x Kn™")]

A
Oun Kn=-*
Ta
En I'état, cette correction ne permet pas d’écrire les équations de coagulation en
moment car le terme exp (—1.1 x Kn~1) ne peut étre développé en polynéme du
rayon.

Afin de résoudre ce probléme et d’écrire les équations de coagulation en moments
sur 'ensemble des régimes d’écoulement, Pratsinis (1988) puis Park et al. (1999) ont
proposé 'utilisation d'une moyenne harmonique des deux cas extrémes du régime

8. L’emploi de D pour caractériser une sphére compacte est ici quelque peu abusif, car une
sphére compacte n’est pas un objet fractal.

9. Le coeflicient de diffusion intervient a la fois dans le kernel de coagulation et dans la correction
interpolée de Fuchs (1964).
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d’écoulement. L’idée est dans un premier temps d’écrire I’équation d’évolution du
moment de la distribution dans chacun des cas pour lesquels 'expression du kernel
de coagulation est bien établie. Ensuite, 'application de la moyenne harmonique
(1/u(X) = >2,1/X;) aux deux « kernels ' » obtenus permet de décrire I'évolution
du moment dans les régions de transition de régime.

A ma connaissance, dans la littérature, I’emploi de cette méthode n’a été effectué
que dans le cas de distribution mono-modale et pour un type de particule unique.
L’association de deux modes composés de types de particule différents complexifie
I'utilisation de ce type de méthode et nous verrons par la suite dans quelle mesure
il est possible de mettre en place cette méthode.

Dans la suite de cette partie consacrée aux lois de coagulation, nous présenterons
dans un premier temps, l’équation générale d’évolution du moment d’ordre k en
fonction des modes de particule. Puis nous réécrirons les kernels de coagulation
afin de permettre la transformation en moment et nous présenterons les équations
d’évolution pour deux moments. Enfin nous discuterons d’une part de '’emploi de
la moyenne harmonique et d’autre part de la représentation de l'effet de la charge
électrique en moments.

3.3.1.1 Lois de coagulation en présence de 2 modes

Lors d'une coagulation entre deux particules 7 et 7, le moment perdu correspond
p )k/ ?. Notons que la coagulation
conserve le volume total lors du processus, les rayons présentés ici sont donc direc-
tement des rayons de sphére équivalente. Le passage de ’équation d’évolution de
la distribution a celle de son moment d’ordre k est direct et s’écrit de la maniére

suivante :

a (rf —|—7’§“) et le moment gagné a r¥ = (rf’ +r§?

dM,, 1 [>®[>® k/3
Bl L [ Brrs) 52+ oty
« Gain » de moments. (38)

1 [e.elyilee]
_ 5/O /0 B (ri,ry) (rf+ Tf) n(r;)n(r;) dr; dr;

« Perte » de moments.

Cette équation est valable quelque soit la forme de la fonction n(r) ou le type de
particule considéré et n’émet aucune hypothése sur le kernel de coagulation 3 (r;, ;).

Si la population d’aérosols ne comporte qu'un seul type de particule, le calcul
est direct. Pour une loi de distribution bi-modale définie par n(r) = ny(r) + na(r),
une simple substitution permet d’obtenir I’équation générale d’évolution du moment

10. A ce stade, il ne s’agit plus du coefficient de coagulation entre deux particules mais plutot
d’une forme intégrée de ce dernier sur la distribution.
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3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

d’ordre k sous l'effet de la coagulation (Whitby and McMurry (1997)) :

St //ﬂn@ (2 ) ) + )

( )
[nl )+ no r])} dr; dr; (3.9)
B )

ri,r;) (rF 4 7}) [na(rs) 4 na(r;)]
X [nl +77,2 T’j)} dT’i d’f’j

L’association d'un type de particule spécifique a chacun des modes complexifie
le probléme et il n’est plus possible d’écrire ’équation 3.9 telle quelle. Ce degré de
complexité est di au fait que le kernel de coagulation va changer de forme selon
les différentes interactions entre type de particules. Il existe autant de kernel de
coagulation que de types d’interactions possibles :

— Interaction entre particules du mode sphérique (coagulation intra-modale) que
I’on notera SS.

— Interaction entre particules du mode fractal (coagulation intra-modale) que
I’on notera F'F'.

— Interaction entre des particules du mode sphérique et des particules du mode
fractal (coagulation inter-modale) que 'on notera SF.

Nous définirons désormais la loi de distribution bi-modale de la maniére suivante :
n(r) = ng(r) + ng(r), les indices S (sphérique) et F' (fractal) faisant référence a la
fois au mode et au type de particule.

En reprenant le méme raisonnement que pour l’équation 3.8 et en explicitant
les trois interactions possibles, on obtient la forme la plus générale de I'équation
d’évolution du moment d’ordre k pour une loi de distribution a deux modes de type
de particules différents :

aM, 1 [~ k/3
T s [ s 0um [(F ) k] mstrgmstr i,

J

~
Coagulation intra-modale, particules sphériques

1o
+ 5/0 /0 Brr (1i,7;) [(T? + T?)k/3 —rk_ r;“] ng(ri)ng(r;)dr; dr;

4

(3.10)

~
Coagulation intra-modale, particules fractales

+ / / 65}7 (Ti, Tj) [(Tf’ —+ rj;)k/?) _ Tf — rﬂ ns(ri)nF(Tj)dTi d?”j
0 JO

4

~
Coagulation inter-modale

dMj,
dt

dM;y
+
FF dt

d My,
+
gg dt

SF

Le développement de I'équation 3.10 ne peut se poursuivre sans ’adoption de
conventions décrivant les régles de coagulation dans les différents cas d’interaction
entre particules. Nous les citons ici :
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Chapitre 3 : Méthode des moments

C1 La particule résultant de la coagulation de deux particules du
mode sphérique peut étre assignée au mode sphérique ou au mode
fractal selon une probabilité a établir.

C2 La particule résultant de la coagulation de deux particules du
mode fractal reste dans ce méme mode.

C3 La particule résultant de la coagulation de deux particules de
mode différent (inter-modale) est affectée au mode de particules
fractales.

TABLE 3.3 — Conventions choisies pour les lois de coagulation en présence d'un mode
de particules sphérique et d’'un mode de particules fractales.

Les trois conventions de la table 3.3 représentent chacune un aspect du fait que les
particules fractales sont issues de la coagulation de particules sphériques et qu’en ce
sens on les considére systématiquement comme plus grandes que les particules sphé-
riques. Nous détaillerons au fil des calculs les implications et conséquences qu’ont
les conventions sur les lois de la coagulation.

A ces trois conventions, nous ajoutons un dernier point important : Les deux lois
de distributions associées a chacun des modes sont totalement indépendantes I'une de
I’autre. Cette notion est en partie déja induite dans la définition de la loi bi-modale,
mais il est important de la rappeler ici car elle permet de décorreler complétement les
deux variables r; et 7;. Dés lors il sera possible de séparer chaque terme des intégrales
de Péquation 3.10 en fonction des moments M et M associés respectivement au
mode sphérique et au mode fractal. Par exemple, pour une intégrale quelconque 1
faisant intervenir les deux modes, on peut écrire :

]:/ / (Tf+Tf) ns(TZ‘)TLF(T‘j)dTZ‘de
0 JO
[:/ / Tfns(ri)nF<Tj>dedrj+/ / rfng(m)nF(Tj)dTid’f’j
0 JO 0 JO
:/ rfns(ri)dri/ nF(Tj)de+/ ’rLS(Ti)dTi/ T?nF(Tj)de
0 0

0 0
= My Mg + Mg M

Ce type de transformation, a condition de pouvoir développer les termes de
chaque intégrale en polynémes de r, représente la majeure partie des calculs effectués
lors de la réécriture de la coagulation en moments.

L’équation 3.10 peut a présent étre développée afin de faire apparaitre les mo-
ments My et MI' associés a chacun des modes de la loi de distribution qui sont en
réalité les variables du probléme. Par la suite nous allons décrire I'un aprés 'autre
les 3 termes d%’“ 55’% pp €t %}SF en fonction des moments M; et MI'. Le
schéma présenté en figure 3.6 synthétise 'ensemble des développements nécessaires
a la mise en équations des lois de coagulation dans le cas de figure que nous nous

sommes fixé.
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3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

dMy (1)
dt coag
A
r N
dMy n dMy n dMy (2)
dt |4 dt | pp dt | gp
N l A
- N r N
AM? AMF AMF AM? AMF (3)
dt s dt s dt |pp dt |sp dt |gp
— N
dM2© dm
dt dt
SS SS

FIGURE 3.6 — Schéma de développement de 1’équation de la coagulation dans le cas
d’une distribution bi-modale incluant deux types de particule (sphérique, fractale).

Dans ce schéma, nous chercherons & obtenir la forme de ’équation de coagulation
correspondant a la ligne (3). La quatriéme ligne est présentée a titre d’information :
L’écriture systématique en terme de gain et de perte pour chaque cas de figure n’est
pas obligatoire (et alourdit les calculs), exception faite du cas de la coagulation
sphérique-sphérique a cause de la convention C1.

3.3.1.2 Coagulation intra-modale (SS, FF)

Les conventions que nous avons décrites ci-dessus, nous obligent, pour la coa-
gulation intra-modale, a décrire différemment les interactions sphérique-sphérique
(SS) d’une part et fractale-fractale (FF) d’autre part.

e Intéractions entre particules du mode S (SS) :

La coagulation intra-modale SS induit des gains et des pertes de moments. Lors
de cette interaction, le mode S subit & la fois un gain et une perte de moments,
tandis que le mode F ne peut que subir un gain de moments.

dM 1 00 OO
kKl — —/ / Bss (ri, 1) [('r’f’ + T;’?)k/?)_ rk— rﬂ ng(ri)ng(r;)dr; dr;
dt SS 2 0 JO ( )
3.11
_dM dMF
dt | dt g

L’intégrale de 1’équation 3.11 fait uniquement intervenir la fonction ng(r) as-

S
sociée au type sphérique. Il en résulte que seul le terme dM;; est calculé expli-

dt
. . . dMmyF .
citement. Nous faisons apparaitre, le second terme en conséquence de la

dt
convention C'1 qui implique qu’'une partie du moment d’ordre k du mode sphérique
peut se retrouver assigné au mode fractal. Pour représenter ce processus, nous allons
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Chapitre 3 : Méthode des moments

calculer I'évolution du moment M} en séparant les termes de gain et de perte et en
introduisant la probabilité p, associée au transfert de moment entre les deux modes :

dME| o dMEE aM” (3.12)
dt |g P Tt di '
dMS,G 1 o0 00 k
d]; a 5/ / Bss (riyry) (12 +13) " ng(riyns (rj)dr; dr,
g5 0 JO
dMS,P 1 o0 00
d: = 5/ / Bss (’f’z’77’j) ('f’f + "’f) ”S("’i)”S("’j)dTi dr;
55 0 Jo
aMc am’

o n représentent respectivement le gain et la perte de moment

d’ordre k& du mode sphérique lors du processus. Le facteur py représente quant a lui,
la probabilité qu’une partie du gain de moment reste dans le mode de particules
sphériques (application de la convention C1). Il est également nécessaire d’en tenir
compte pour le mode de particules fractales et donc d’actualiser son moment M}’

dans I’équation 3.11) :

)~ . aMmf
(d’ou la présence du terme
55

dt

M

dM>C
— (1 — k
i ( Pr) X

Ss dt

(3.13)

SS

La définition de cette probabilité est assez simple : Si la taille résultante de la
coagulation est inférieure au rayon de monomére (r,,,) alors I’aérosol reste sphérique,
dans le cas contraire, il « devient » fractal. On peut alors exprimer cette probabi-
lité en déterminant la fraction de la tendance du gain de moment restant dans le
mode sphérique. Pour la calculer, il est nécessaire de revenir a la forme classique
de I’équation d’évolution de la coagulation (éq. 2.15) et plus particuliérement sur la
partie gain de cette expression. Nous réécrivons donc ici, uniquement cette partie
en notant dn(r)*/dt le gain de particule de taille r pour la coagulation :

d + L[
En<r> _5/0 K (u,r —u)n(u) n(r—u)du (3.14)

Le gain de moment d’ordre k£ pour des particules de taille inférieure ou égale au
rayon du monomeére s’exprime alors simplement en intégrant la relation 3.14. Il en
va de méme pour le gain total (ie : sur toute la distribution) :

%M,fur(rgrm):/o r* %n(rﬁdr
d +o00 kg

a ., st _ +
dth (r — o0) /0 r dtn(r) dr

La probabilité p; est alors simplement égal au rapport des deux tendances obtenues :

Pk = 5 (3.15)




3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

Cette probabilité dépend de la loi de distribution utilisée, en conséquence py
est une fonction du rayon caractéristique (ro,) de cette loi. De plus, elle dépend
aussi directement du coefficient de coagulation est donc du régime d’écoulement :
On distinguera donc par le suite, les deux probabilités a l'aide des exposants C'O
pour le régime continu et F'M pour le régime moléculaire.

Les tests numériques effectués sur ces probabilités montrent que ces derniéres
ne dépendent pas localement de la température ni de la pression. De fait, pour un
régime donné et une valeur de k fixée, elles devraient pouvoir étre représentées par
des fonctions a une seule variable, ro. . Ce travail est en cours de réalisation et
permettra a terme de simplifier le calcul en ligne de I’équation 3.15 qui est d’une
extréme lourdeur.

La figure 3.7 présente a titre d’exemple, la fonction (1 — py), correspondant a la
probabilité de transfert de moment du mode sphérique vers le mode fractal pour les
deux régimes d’écoulement et deux valeurs de k.

10" L

102 L

Probabilité

1073 |

10 L

1075 I L L L L TR T L 1 1 I L1
107 10~8 107

rayon caractéristique, r¢y (en m)

FIGURE 3.7 — Probabilité de transfert de moment du mode sphérique vers le mode
fractal pour k = 0 (en noir) et k£ = 3 (en bleu). Les probabilités sont tracées dans
les régimes d’écoulement continu (CO, en tiret) et moléculaire (FM, en trait plein).

Il est intéressant de noter ici que cette probabilité est non nulle pour le moment
d’ordre 3 qui correspond au volume total du mode sphérique (voir figure 3.7) : Une
conséquence de la convention C1 est que la coagulation intra-modale sphérique ne
conserve pas le volume au sein de ce mode. En revanche la coagulation dans son
ensemble doit conserver le volume total de la population de particules, ce qui est
assuré dans ce cas précis par I’équation 3.13.

e Interactions entre particules du mode F' (FF) :

D’aprés les conventions choisies, la coagulation intra-modale FF est un cas simi-
laire du concept appliqué a la coagulation intra-modale SS, pour lequel la probabilité
de transfert serait systématiquement nulle. De ce fait, I'évolution du moment M}
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associé au mode de particules fractales correspond strictement & 1’équation 3.8 :

M
dt

1 o0 o0
5/ / Brr (ri,T5) (7’?+7’?)k/3np(ri) np(r;) dr; dr;
o Jo
1 o0 o0
_ 5/ / Brr (15,75) (rf + rf) np(ri) np(r;) dr; dr;
o Jo

FF (3.16)

Contrairement a la coagulation SS, les interactions FF conservent bien le volume
total du mode fractal. Pour s’en assurer, il suffit de substituer la valeur 3 a k dans
I'équation 3.16 pour remarquer que 1'on obtient bien dM; /dt = 0.

3.3.1.3 Coagulation inter-modale (SF)

La coagulation inter-modale fait intervenir les deux modes et donc les moments
MP et MF. Une fois de plus, ce sont les conventions qui permettent de séparer
les divers composantes de 1'équation générale (voir éq. 3.8) en fonction des deux
moments cités ci-dessus. D’apreés la convention C38, le gain de moments, (rf’ + rj?)k/ s

ne peut étre qu’assigné au mode fractal. Les pertes (Tf + rf), quant a elles, doivent
étre assignées aux deux modes en respectant bien 'origine des particules.

d M, dM? AMF
dt SF B dt SF dt SF
dMS
dt / / Bsr (ri,T5) )ns(n)np('r])dn dr; (3.17)
AMF o oo
dtk = / / /BSF (Tz'u TJ) |:('r;3 + T?)k/.?) — Tf:| ns<T’i)nF(7’j)d7’Z’ dTJ (318)
o Jo

3.3.1.4 Synthése de I’équation de coagulation :

En (re)combinant les équations 3.12 & 3.18, on obtient finalement 1'équation
générale d’évolution pour le moment d’ordre £ de chaque mode :

dMg  dM2© dme dM?
[ ] =
dt a || g
dM? Rl e K
T @/ / Bss (riyry) (r} +13)" ns(roms(ry)dry dr,
— / / Bss (1i,75) (T + 7k )ns(n)ns(r])dn dr; (3.19)
+ / / Bsr (ri,75) )ns(n)np(r])dn dr;
dMF dMF dMF dMF
dt  dt |ge  dt |pp  dt |gp
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dM}F 1-— i
dtk — ( ka) / / Bss (i, i) (1] + Tj-’)k/g ng(ri)ng(rj)dr; dr;
0 Jo

1 [ [
+ 5/ / BFF (Ti,Tj) |:(T23 +T?)k/3_ Tf — ’r‘f} nF(T‘Z) nF(Tj)dTi de (320)
0 JO

+/ / Bsr (Tz‘ﬂ“j) [(7’? +T§’)k/3 - Tf] ns(rz)nF('f’j)de dr;
0 Jo

On peut remarquer au passage que la somme des équations 3.19 et 3.20 est bien
égale a I’équation 3.10.

3.3.1.5 Coefficient de coagulation

Jusqu’ici, nous n’avons émis aucune hypothése concernant les termes [, ng et
nr. Les deux équations 3.19 et 3.20 sont donc valables quelque soit le kernel de coa-
gulation utilisé et /ou les lois de distribution choisies pour ng et ng. Rappelons tout
de méme que la forme des équations n’est valable uniquement que dans le cadre fixé
par les conventions choisies dans la table 3.3. Dans les paragraphes suivants nous
allons présenter et développer les kernel de coagulation associés a chaque type d’in-
teraction pour chaque cas extréme du régime d’écoulement. Puis nous finirons cette
section portant sur la coagulation en présentant la forme synthétique de I’équation
d’évolution pour les moments d’ordre 3 et 0. Pour la loi de distribution Titan, deux
paramétres sont laissés libres (r., Ny, voir page 44) et donc 2 moments suffisent.
Nous portons notre choix sur ces 2 ordres pour 2 raisons :

— Ces deux moments ont une signification physique explicite : Le nombre total
de particules (Mp) et le volume total (Ms; au facteur 57 prés).

— Ces deux ordres permettent de simplifier la plupart des équations que nous
traitons ici.

N’oublions pas que la fonction a(k) assure 'auto-cohérence des moments de la
distribution. L’évolution d'un moment quelconque M} est de toutes facons assurée
quelque soit les ordres choisis.

Comme nous ’avons souligné, il est nécessaire de décrire autant de kernels de coa-
gulation qu’il existe d’interactions entre particules. Comme nous souhaitons réécrire
toutes les équations en fonction du rayon bulk, r,, on appliquera systématiquement
la relation 3.7 lorsque le rayon apparent est celui d’une particule fractale. Cette cor-
respondance est donnée par 'association variable/distribution (par exemple ng(r;)).
Ainsi dans les équations, la variable r; est toujours associée a une particule sphérique
tandis que r; fait référence a une particule de type fractal. Ce fait est important car
a partir du moment ot deux particules de nature différente interagissent entre elles,
le kernel de coagulation § n’est plus symétrique!

Régime continu

Dans les régimes continu et proche-continu (Kn < 1), le kernel de coagulation
pour deux particules i et j de méme nature, est donné par la relation suivante (Fuchs,
1964) :

Beo (ri,r;) =41 (Ta, +14;) X (D; + D) (3.21)
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Chapitre 3 : Méthode des moments

Ou D; = 2 (1+ A x Kn;) est le coefficient de diffusion; Kn; = ;\g est le

6mNra; aq
nombre de Knudsen de la particule i (idem pour j); A, est le libre parcours moyen
du gaz; n la viscosité de l'air; k la constante de Boltzmann et 7" la température.

Le terme (14 A x Kn) représente la correction permettant d’assurer la transition
entre le régime continu et proche-continu (correction « slip-flow » au premier ordre).
Ce terme vient en remplacement de I’habituelle correction de Cunningham-Millikan
afin de s’affranchir de la dépendance en exponentielle du rayon et permettre le
développement du kernel en puissance de r. Park et al. (1999) propose une valeur
de A = 1.591. La figure 3.8 présente l'erreur effectuée sur la simplification de la
correction.

10
8 L
~— 6 B
X 4 L
g -
L 2+
<1 ot}
—2
—4
Lol Lol Lol Ll Lol Lol Ll Lo
10~ 1073 1072 1071 1 1071 1012 10*3 1074

Kn

FC]V[—(1+A><Kn)

FIGURE 3.8 — Erreur relative A = =
CM

au premier ordre pour A = 1.591.

commise sur la correction slip-flow

L’ erreur est comprise entre —4% et +9% dans l'intervalle Kn € [0.1;20]. Cette
erreur reste acceptable d’autant qu’aux régions correspondant a ces valeurs de Kn
(basse stratosphére et troposphére), la coagulation est trés faible.

Pour des valeurs de A € [1.5;1.6], I'erreur commise est toujours du méme ordre
de grandeur A £ 10% comme le montre la figure 3.9. Nous choisirons donc d’utiliser
la valeur de A proposée par Park et al. (1999) pour cette étude.

En appliquant les régles citées plus haut, Les trois kernel [sg, Brr et Bsp
s’écrivent sous leur forme la plus développée de la maniére suivante :

SS r; T‘j ]_ ]_ Tj r;
ri)=Keco |24+ —~+2+C|—+—+2L 4+ = 3.22
oo (1i,75) w{+m+m+ Cﬁh+@+@” (3.22)

&6 (rivrj) = Keo

r; 3/Df Tj 3/Df
2+ () +(2
Tj r;

C 1 1 p2Pr 300
+ = + + o
E \3/Ps = 3/Dg — 6/D r8/P

) J ? J

(3.23)
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FIGURE 3.9 — Variations de l'erreur relative présentée dans la figure 3.9 en fonction
du coefficient A.

3/Dy
) Er
S T
C’g (TZ‘,’I”j) :KC’O 2+ T?'/Df + ;Z
! (3.24)
Ye] +ET§/Df+ &
T B 7”5’/ Dy ri E? r;i/ Dy

Df=3
Dans I’ensemble de ces équations, le coefficient £ = ry, "I fait référence au terme du
rayon de monomere, D représente la dimension fractale des agrégats, C' = A x \g est
le facteur lié a la correction Slip-flow et Koo = 2kT/3n est le pré-facteur dépendant
des propriétés atmosphériques pour le régime continu.

Régime moléculaire

Dans le régime moléculaire (Kn > 1) le kernel de coagulation est obtenu a partir
de la théorie cinétique des gaz et s’écrit sous la forme suivante (Friedlander, 2000) :

6KT\ /*
Brum (15,75) = (p—> X (rai + raj)2 /Tl 7‘17],3 (3.25)

P
En l'état l'expression de (3 (r;,r;) ne permet pas de développer les intégrales en
polynémes de 7; et r; dans les équations de la coagulation (éq. 3.19 et 3.20) car le

terme 4 /7,3 + T, 3 n’est pas développable en somme ou produit de puissance de r.
On introduit donc le coefficient by, (Lee et al., 1984) afin de développer ce terme en

fonction de 7 : On remplace alors le terme , /7,3 + fr‘v—j?’ par by X (7‘;3/ 24 ’r‘v_jg/ 2).

Pour pouvoir calculer explicitement ce coefficient by, il est nécessaire de remonter
aux intégrales des équations 3.19 et 3.20. Ces derniéres sont toutes de la forme

63



Chapitre 3 : Méthode des moments

suivante : o e
I = / / B (ri,r;) G (ri,rj, k) n(r;) n'(r;) dr; dr;
0Jo

En substituant 8 par son expression en 3.25 puis en faisant apparaitre le facteur by
dans l'intégrale, on obtient son expression :

BT 1/2
[—// <6 ) (ra; +7a;) ~/7’3+T3G Togs Toys k) n(r) 0/ (1) dry dr

1/2
// <6k:T) (o, + 7 )2 bt (r;i%JrT;j%) G (To;, 70y, k) n(ri) 0’ (r;) dry drr

= by, / / B (ri,r5) A G ('r’vi, Ty, k;) n(r;) n'(r;) dr; dr;
0Jo

/ / B (ri,r;) G (Tvi, T, k) n(r;)n'(r;) dr; dr;
0. Jo (3.26)

/ / B(ri,rj) ~——m—= G (Tv” T, k) n(r;) n'(r;) dr;dr;
0Jo

[n—3 -3
Tv,' +rvj

La table 3.4 dresse la liste des coefficients by & déterminer numériquement ainsi que
les fonctions G (r;,7;, k) et les termes des équations dont elles sont extraites dans la
cas de la coagulation bi-modale.

coefficient fonction G (r;,rj, k) Equation (interaction) associée
bl (r} + 78 )k/3 Eq. 3.19 — 1° terme (SS).
Eq. 3.20 — 1° terme (SS).
bE? ry 4k Eq. 3.19 — 27 terme (SS).
bEs (r? + rj?)k/g —rF—rk Eq. 3.20 - 2" terme (FF).
it rk Eq. 3.19 — 3°™¢ terme (SF).
bEs (r? + 78 )k/3 rh Eq. 3.20 - 3™ terme (SF).

TABLE 3.4 — Définition de by, (éq. 3.26) et leur fonctions G (14, r;, k) associées selon
les différentes interactions possibles lors de la coagulation. Notons que le coefficient
bl peut se calculer indifféremment & partir du 1% terme des équations 3.19 ou 3.20.

A Les coefficients b, ne se calculent pas directement en substituant &
par l'ordre souhaité dans la fonction G (r;, 7;, k). Il est bien nécessaire
de déterminer de fagon numérique b, a partir de I’équation 3.26!
La fonction G permet selon 'ordre k choisi de déterminer les équiva-
lences entre les cing formules de by.
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3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

Dans le cas de la coagulation intra-modale (n/(r) = n(r)) , by dépend uniquement
de la forme de la loi de distribution utilisée, de 'ordre k. les coefficients bl!, b2
et bI® sont donc indépendants du rayon caractéristique rc. Dans le cas de la loi
Titan telle que décrite dans la section 2.1.5 (éq. 2.10), comme nous figeons la forme
de distribution, il est possible d’avoir directement accés aux valeurs de ces trois
coefficients a 'ordre k. La coagulation inter-modale est plus complexe & traiter. Ce
cas de figure implique deux lois de distribution dont les rayons caractéristiques ne
sont a priori pas identiques. Le coefficient b, devient alors une fonction des rayons
caractéristiques des deux lois de distributions.

L’utilisation des coefficients b, dans I’équation 3.25 permet finalement de dévelop-
per le kernel de coagulation en puissance de r pour toutes les interactions possibles.
Pour chacun des 5 termes des équations 3.19 et 3.20, nous définissons le kernel de
coagulation BLE = bIX BLL ot TX (avec X=1,2,...,5) renvoie aux coefficients by,
définis dans la table 3.4 et I1 est le type d’interaction.

Nous présentons ici les cing kernels 5 (r;,7;) associés a chacun des termes des
équations 3.19 et 3.20. Nous verrons dans la pratique qu’en utilisant les ordres 0 et
3, la plupart des by deviennent égaux entre eux (voir table 3.5) :

Far (1) = b By (i, 1) (3.27)
Fir (riyry) = b By (i 1) (3.28)

Ou 55?4 (ri,rj) = Kpm [Til/Q + 2T2~_1/2rj + TZ_—?’/2 sz

+TT /+27“, /+r1/2

17;%/1 (ri,ry) = bT3 BFM (riy7y) (3.29)
12-3Dg 6=3D¢
Ou BEE (riyr;)) = Kpyy E* | 7, ™0 420, T?/Df + ri_?’/Zr?/Df
6—3D 12 3Df
n Tf/Df 3/2 o, 3/Df r, LT Tj 5D; ]
ar (i) = OBy (i, 75) (3.30)
ar (Tisry) = 0 By (i 75) (3.31)

Ou }iﬂ (ri,rj) = Kpn [ril/Q + ZETZ-_l/QT?/Df + B2 ri_?’/ZT?/Df

6—3Df 12—3Df ]
2Df

+ r?r;3/2 +2 Eryr; o4 g2 r;

Dans I'ensemble de ces équations relatives a la coagulation en régime moléculaire, le
(Df—3)

coefficient E = ry, ' fait référence au terme du rayon de monomere, Dy représente
la dimension fractale des agrégats et Kpy = /6kT'/p, est le pré-facteur dépendant
des propriétés atmosphériques pour le régime moléculaire.
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Chapitre 3 : Méthode des moments

3.3.1.6 Equations d’évolution des moments d’ordre 0 et 3

Nous ne présentons dans ce paragraphe que les formes analytiques simplifiées
de I’évolution du couple (M ; M3) pour chacun des modes et des régimes d’écoule-
ment. La fonction « (k) o< My /My précédemment décrite dans la section 3.2.1 est
utilisée ici afin d’éliminer les moments d’ordre intermédiaire apparaissant lors du
développement complet des équations d’évolution du moment d’ordre k.

La combinaison et le développement des équations 3.19 et 3.20 avec leur kernel
de coagulation associé sont décrits étape par étape en annexe A (page 147) pour
M§. L’ensemble des pré-facteurs + utilisés ci-aprés est défini en page 152 de cette
méme annexe.

e Régime continu :

dMg _ (nCO $8,C0 52 SF,CO SasF
= (r6” —2) 7% x My = x My My (3.32)
dt |0
dM?3
Sl = (50 — 1) x MET — 4570 x M5 M (3.33)
dt |0
dMF
Sl = =B X Mg g RO x M (3.34)
dt |qo
dM¥
S| = (g0 ) M SO MM (3.35)
co

e Régime moléculaire :

Comme nous l'avons déja fait remarqué, le choix des ordres 0 et 3 pour les
moments permet de simplifier certains coefficients by, nécessaires a la transformation
des kernels de coagulation dans le cas du régime moléculaire. La table 3.5 dresse
la liste des égalités entre les différents b7~ (voir table 3.4). Ces égalités ne peuvent
apparaitre qu’au sein d’'un méme mode (donc pour les interactions SS ou F'F' mais
jamais SF).

Ordre k=20 k=3
b2 — b7 e

Egalités b5 =0 b3 =0
bg“5 _ b:];4

TABLE 3.5 — Egalités des coefficients by, dans le cas ou le couple (M ; Ms) est utilisé
pour paramétriser la coagulation.

b}X nul correspond en réalité a un cas ou soit
bIX = 0), soit le nombre est

On remarquera qu’un coefficient
la masse est conservée lors de l'interaction traitée (
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3.3 Résolution des équations de la microphysique de la brume en moments

conservé (b~ =0).

dMoS FM SS,FM 52 SF.FM S rF
= (pi™ - 2) % x MJ™ — 5 x M§ M (3.36)
dt |y
dM?S
S5 = M = DaS Y M =M s MM (3.37)
FM
dMF
O = (1= pEM)ySSEM o N7 _ FREM g (3.38)
dt | pus
dMF
S = S M ST MM (339)
FM

3.3.1.7 Transition de régimes : Moyenne harmonique

Jusqu’ici nous n’avons traité que les deux cas « extrémes » du régime d’écoule-
ment. Sur Titan, le régime d’écoulement passe continument du régime moléculaire
(dans la haute stratosphére) jusqu’au régime continu (troposphére). Il est donc né-
cessaire de gérer la transition entre ces deux régimes. Nous avons présenté dans la
section 2.3.2 du chapitre 2 le facteur correctif développé par Fuchs (1964) permettant
de traiter I’ensemble des cas. Nous rappelons ici son expression :

-1

Ta; + Ta N 4(D; + Dy)

F<Tiur'7)\ ) =
e P 4[4 [G G (1 4 r)

O, pour chacune des particules ¢ et 7 :

T
D= Fl (12 19574 04 exp (—11x 2
67074 T'a A

6k, T
G:\/ 2b 3
T PpTy

0 2r, + )\p)?’ (47“2 + )\12,) 3/2} —2r,

:@[(

Ici, r, et r, font respectivement référence au rayon bulk et au rayon apparent de la
particule (voir page 53).

Cette correction n’est pas développable en polynéme de chacun des rayons r; et 7;
et n’est donc pas utilisable lors de la réécriture en moments des équations d’évolution
de la coagulation. Park et al. (1999) ont donc proposé une méthode simple afin de
tenir compte de la transition de régime en appliquant ce qu’ils nomment la méthode
de la moyenne harmonique (éq. 3.40) des taux de coagulation dans les deux régimes

extrémes :
1 . KCO X KFM
1 n I Koo+ Kru
Kco Kru

Ot K¢ et Kpyy représentent 'expression de la variable K dans chacun des régimes.

K = (3.40)
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En réalité, il ne s’agit pas a proprement parler d’'une moyenne harmonique des
coefficients de coagulation ', mais plutét d’une minimisation du coefficient K se-
lon le régime d’écoulement. Cette minimisation est analogue a celle utilisée pour
construire la loi de distribution présentée dans la section 2.1.5 (éq. 2.10).

Les auteurs ont appliqué cette méthode dans le cas d’une loi de distribution
Log-Normale mono-modale. Nous étendons ici ce concept a une loi de distribution
bi-modale. Pour chacune des interactions intra-modale et inter-modale, nous appli-
quons I'équation 3.40. Ainsi, nous obtenons un nouvel ensemble d’équations régissant
les évolutions des moments d’ordre 0 et 3 pour chacun des modes indépendamment
du régime d’écoulement.

Quelque soit I'ordre du moment étudié, le principe du raisonnement pour dé-
terminer I’évolution de ce moment est toujours le méme. Nous le présentons donc
pour le moment d’ordre 0 du mode sphérique et donnons directement les équations
d’évolution finales pour les deux ordres (0 et 3) et pour chacun des deux modes.

La premiére étape consiste a réorganiser les équations 3.32 et 3.36, en séparant
les interactions intra-modale et inter-modale :

dM(f _ CO _ 9) ~S8,CO Ms2 SECO o aArSF
dt oo = (po - )70 X My + (=% X My My
dMS |7 dMES |
dt dt
SS SF
dM?
dto _ ((ng —9) SSFM o MOS2> n (_%sqv,FM y M§M0F>
FM PN .
dMéS FM dMésv FM
dt dt
SS SF

La seconde étape consiste a appliquer la relation 3.40 pour chacun des régimes

(CO, FM) a chacune des interactions (S5, SF) :

— Interaction sphérique-sphérique :

dMég cO y dMég FM
dMg | _ b g dt |ge  ASS X ASy s
dt |gg  dMg|“C  ams|™ AGE + ALY ’
dt | dt |
— Interaction sphérique-fractale :
dng CcO dng FM
dMg _ dt |sp dt |sp _ _Agg < Ag MS MF
dt |gp  dMS|°°  amMg|TM T AG2 4+ ARM T OO
dt |gp dt |gp

11. TIci, le terme coefficient de coagulation est employé a « mauvais » escient, puisque les variables
Kco et Kpyy font référence aux intégrales des coefficients et non pas aux coefficients eux méme.
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dM§ _ dMy dMg
it |gg' dt

tion d’évolution du moment M pour n’importe quel régime d’écoulement :

on déduit finalement 1’équa-
F

dMg _ AGE x AGY
dt A9+ AGY

co FM
Agp X Agp

52 S 3 fF

En raisonnant sur le méme principe pour chaque couple d’équations (3.33, 3.37) ;
(3.34, 3.38) et (3.35, 3.39), on trouve :

dt — B§Y+B§ T BEg+Bpp T '
dM$  CS9 x CEM CS5Q x CLM
3 S8 R USS Myt — ZSE D ZSE o VS MY (3.43)
dt Css +Cgg cs§Q + oM
dMF CS59 x CctM CS5Q x CLM
s _ _g— MJ" + ZSEZZSE o S M (3.44)
dt CS9 + CctM csQ + oM
Ot les coeflicients correspondent & :
55,0 . S,
ASS = (p§° —2) % ALY = (pfM = 2) >
ACO _ ,YSF,CO ; Ag}]y[ _ 6S’F,FM
ss,co . S,
BSE = (1-p5°) 7y . BEY = (1—p{™) o>
BEZ =7 7 . Brp =7
ss,co . S,
C5s = (P57 —1) O =M )
CCO _ ,YéS’F,CO ; ng _ ;’F,FM

On pourra remarquer que la somme des équations 3.43 et 3.44 est nulle ce qui
traduit bien la conservation de la masse totale du systéme lors de la coagulation.

Il est possible d’estimer 'erreur introduite par la méthode de la moyenne har-
monique (abrégée By arn. par la suite) par rapport a 'expression du kernel de coa-
gulation donnée par Fuchs (1964) (Brucus par la suite). Pour se faire, on peut se
baser sur I’évolution du nombre total d’aérosols d’une distribution (ie : My) déduite
a partir des deux méthodes. Cependant, la mise en place de tests autour de la mé-
thode s’avére complexe dans notre cas sans préparer un modéle quasiment complet
(et faute de temps, ce modéle n’a pas encore été entiérement développé). Néanmoins,
certains aspects de la méthode peuvent étre testés.

Premiérement il est possible de comparer I’évolution d’une distribution, indépen-
damment des types de particules pour Srycrs €t Brary & partir d’une représenta-
tion en section. Ce test permet avant tout d’estimer l'erreur commise et de valider
la méthode de la moyenne harmonique.

Pour réaliser un tel test, il suffit d’intégrer numériquement 1’équation 3.8 pour
k = 0 en utilisant respectivement, pour (5, r;), les expressions du régime continu
feo (éq. 2.16), du régime moléculaire Bry (éq. 2.17) et Brucus (éq. 2.16 x éq.
2.18). La moyenne harmonique basée sur le méme principe qu’énoncé plus haut, a
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été appliquée directement sur les tendances (par unité de temps) dM,/d¢ :

d M d M
dM _ dt oo dt |y
At \gara. Mo dMq

dt |.0 dt | pu

Les profils verticaux de température et pression ainsi que ceux de la loi de dis-
tribution sont respectivement obtenus & partir des données HASI et du TGCM-2D.

La figure 3.10 présente les résultats de ce test. La figure du haut est avant tout
qualitative et permet de voir le comportement de dM,/dt en fonction des différentes
expressions du coefficient de coagulation S utilisé. La « moyenne harmonique » (en
rouge) épouse 'allure du minimum entre les deux régimes (en tiret) comme nous
I’avons évoqué plus haut. La figure du bas montre l'erreur relative entre les deux
méthodes en fonction du niveau de pression :

dM,
di HARM.

dt

A:

FUCHS

L’erreur est minimale pour chacun des cas extrémes du régime d’écoulement que
I'on peut associer aux bornes de la figure (A < 0.2%). Dans le régime transitoire,
Perreur atteint 22%. Cette valeur est du méme ordre de grandeur que celle estimée
par Park et al. (1999) pour la loi Log-normale. Compte tenu de la « simplicité »
de 'approximation effectuée, cette erreur reste acceptable. De plus nous rappelons
qu’il s’agit de la seule méthode permettant I'utilisation de la méthode des moments
sur I’ensemble des régimes d’écoulement.

Le deuxiéme test présenté ci-aprés se rapproche plus du cadre de la méthode des
moments. Il se base sur le méme principe de comparaison, que l'on effectue cette
fois-ci dans le cadre de l'auto-coagulation. On ne considére donc qu’un seul type
de particule associé a une loi de distribution unique qui sera soit sphérique, soit
fractal. On considére ainsi que la probabilité py décrite a la page 58 est égale a 1. En
d’autres termes, cela revient & modifier la convention C1 et imposer que la particule
résultant d’une coagulation au sein d’'un mode reste dans ce méme mode. De fait,
seul le premier terme de 1’équation 3.41 et le second terme de ’équation 3.42 sont
calculés lors de ce test. Nous les réécrivons ici afin d’éviter toute ambiguité :

Mg AGY X ARY o
dt — AGQ + ALM 70

M BERx BEY
dt — BEQ+BLM T

Ce test permet a nouveau d’assurer la validité de la moyenne harmonique. Il tient
compte aussi de la simplification apportée sur la correction de Cunningham-Millikan
(p. 62) ainsi que de 'usage du coefficient by, pour la coagulation en régime moléculaire
(p. 63). A nouveau, les profils verticaux de température et de pression sont obtenus
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Fuchs ”
—— Harmonique |
———— Continu [
———— Moléculaire |

10+9
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dt
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FIGURE 3.10 — En haut : Profil vertical de ’évolution du nombre total d’aérosols

dM. . . . ..
(TO) lors de la coagulation pour les trois expressions Bco, Brv €t Bruchs ainsi

que pour Syarm.- En bas : Erreur relative A (voir éq. 3.45) entre les deux méthodes
en fonction du niveau de pression.
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a partir des données HASI. En ce qui concerne la loi de distribution, nous utilisons
le facteur de forme «a(k) décrit dans la section 3.2.1 (voir éq. 3.4 et la table 3.1
associée). La méme loi de distribution est utilisée dans chacun des cas traité et
seul le rayon caractéristique est modifié. Les valeurs des rayons caractéristiques sont
données dans la figure 3.11.

1 10 102 103 10* 10°

-12

A (en %)

-16 Particules sphériques (r¢ = 3 x 1078 m)

_20 Lo oy o0 ! | N AR ! | A R ! Live o a1 ! | N ! L1

1000 100 10 1 0.1 0.01

Niveau de pression (en mbar)

0.1 1 10 102 103

_19 [ Agrégats fractals (r¢ =4 x 10" m)

_14 Lo oy o0 ! | N AR ! | N R ! Live o a1 ! | N ! L1

1000 100 10 1 0.1 0.01

Niveau de pression (en mbar)

FIGURE 3.11 — Erreur relative A (voir éq. 3.45) pour 'auto-coagulation sphérique
(en haut) et fractale (en bas). Pour chaque figure, I’axe du haut représente le nombre
de Knudsen associé au rayon caractéristique r¢, de la loi de distribution.

L’évolution de I'erreur suit un comportement similaire au premier test et repré-
sente toujours la « signature » de la moyenne harmonique. L’erreur maximum est du
méme ordre de grandeur que dans le cas du premier test et correspond a -18% pour
le cas sphérique et -11% pour le cas fractal. Le déplacement du maximum de I’erreur
est principalement di aux différences de taille des aérosols mis en jeu dans chaque
cas. Le nombre de Knudsen (associé au rayon caractéristique de la loi) affiché sur
I’axe du haut de chaque graphe traduit assez bien cet aspect. En modifiant la valeur
des rayons caractéristiques, on déplace ainsi le maximum d’erreur ! : La diminution
de r¢ déplace lerreur vers les hautes pressions (ou encore les basses altitudes). On
notera que le maximum d’erreur dans le cas des particules sphériques est en réa-
lité (sur Titan) complétement abstrait puisqu’il apparait dans la troposphére ou les
aérosols sphériques ont quasiment disparu.

12. Cette remarque est valable quelques soit l'interaction (S.S ou F'F) traitée.
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3.3.1.8 Cas de l’effet de la charge électrique

L’ensemble des cas que nous avons traités jusqu’ici ne tient pas compte de la pos-
sible charge électrique de la population de particules. Dans ’atmosphére terrestre,
cette derniére n'influe par sur la coagulation (les aérosols sont globalement neutres).
Mais ce n’est pas le cas de Titan ou les aérosols sont électriquement chargés (Borucki
et al., 1987). Sans entrer dans les détails (voir Pruppacher and Klett, 1978, p580-
584), il est possible de déterminer la correction qu’apporte la charge électrique (fac-
teur multiplicatif) au coefficient de coagulation. Cette correction électrique, Q(r;, ;)
est une fonction du rayon et de la charge électrique des deux particules mises en jeu
ainsi que de la température et s’écrit :

2
Y (Me-qe-)" 1 T
Qri ) exp (y) — 1 Y dmeg (r; + 1) kT (346)
La loi de charge des particules est donnée par l'expression n.- X (r G-/ \/471’60) ;
avec .- est la charge d’un électron, ¢y la permittivité du vide et n.- représente le
nombre de charge par meétre de 1'aérosol.

L’expression 3.46 correspond & ’aspect répulsif des interactions électriques des
particules ce qui est « représentatif » des aérosols présents dans l’atmosphére de
Titan. Cette expression ne peut malheureusement pas étre incluse directement dans
la mise en moment des lois de coagulation car le terme en exponentiel empéche tout
développement en puissance de 7.

La figure 3.12 montre la forme de la correction électrique en fonction des rayons
des particules & T'= 160K . Cette derniére vaut 1 pour des interactions entre petites
particules et tend vers 0 pour les agrégats fractals les plus « larges » (r, = 1 um). Elle

joue donc un role fondamental dans l'efficacité de coagulation et doit absolument
étre prise en compte dans notre méthode.

Jusqu’a présent, nous avons toujours traité les aérosols en les cataloguant par
type et en séparant leurs différentes interactions. En reprenant ce principe, on peut
dégrouper l'effet de la charge électrique en quatre zones distinctes correspondant
aux différentes interactions entre les particules. Ce découpage (voir figure 3.12) nous
permet déja d’avoir une estimation au premier ordre de l'effet de la charge électrique
pour les interactions SS (~ 1) et SF(~ 0.8). Par contre, son effet sur 'interaction
entre particules fractales n’est pas aussi évident.

Une fagon d’inclure cette correction dans la représentation en moments est de
déterminer la correction électrique moyenne Q pour chacune des interactions S5,
SF et F'F que l'on définit de maniére générale :

/OO/OOQ(T‘Z',T‘]‘) 6xy(7‘i,7‘j)nx(7"i)ny(7“j) dTZ‘ de
@XY = =0 -0 0 oo
/ / Bxy(Ti,Tj) TL)((TZ‘)TLy(T‘j)dT‘Z’ d?"j
0 0

Dans ’équation 3.47, les indices X et Y font références aux modes présents pour
une interaction donnée (SS, SF ou FF).

(3.47)

La pondération de Q par le coefficient de coagulation B implique que Q est
théoriquement une fonction de la pression P, de la température T et du rayon ca-
ractéristique r¢ des lois de distributions (rq, et/ou ro, en fonction de I'interaction
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FIGURE 3.12 — Correction électrique Q (r;,7;) & T = 160K et n.- = 15e .um™!,
pour une gamme de rayon r € [107?m ;1075 m]| correspondant a la granulométrie
du TGCM-2D. Les deux droites en tiret correspondent au rayon du monomere. Le
découpage en bloc [@85 ;@Sf ;@ff} représentent idéalement les différents modes de
la coagulation présentés en page 5H5.

traitée). Néanmoins, de maniére générale et quelque soit l'interaction étudiée, les
variations de Q en fonction de P sont négligeables devant celles des autres variables
(voir figures 3.13 et 3.14). Notons enfin que Q est aussi fonction d'un dernier para-
meétre : n_-, le nombre de charge des aérosols. Ce parameétre est fixé dans le cas de
notre étude a n- = —15e~.um ™! et nous considérons que cette valeur est nominale
pour les aérosols sur Titan. Tous les tests présentés ici, ne sont valables que pour
cette valeur de n.-. Si cette valeur venait a changer, tous les calculs devraient donc
étre fait & nouveau.

Dans le cas des interactions SS, Q étant déja trés proche de 1, Qgg ne dépend
en réalité que faiblement de ces variables. Aprés avoir effectué la moyenne de Qgg
sur une gamme de valeurs réalistes pour chaque variable r._, P et T, nous avons
trouvé une valeur de Qgg = 0.98. En premiére approche, nous fixons donc cette
valeur unique a la correction moyenne pour les interactions SS.

Les interactions SF représentent un cas trés similaire. Le rayon caractéristique
rc, ne devrait jamais excéder 2 a 3 x 10~8m, sans que le nombre total d’aéro-
sols sphériques ne devienne complétement négligeable par rapport a la population
totale. En calculant & nouveau Qgp pour différentes valeurs de P, T, Tog €6 7o,

on s’apercoit que Qgr excéde toujours 0.9 et ce choix de valeur par défaut peut
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FIGURE 3.13 — Variations de la correction électrique moyenne Qgg en fonction du
niveau de pression pour ro, = 8 X 10~ m. Le profil vertical de température utilisé
est tracé sur la figure a des fins comparatives. La forte similitude entre les deux
profils montre bien la forte dépendance de Qgg en température pour une valeur
donnée de r¢..

raisonnablement étre adopté.

Pour les interactions FF, les calculs montrent que les dépendances en T' et rq
peuvent étre l'une et 'autre trés importantes (voir figure 3.14). Le choix d’une valeur
moyenne n’a alors que peu de sens. L’ajustement par une fonction analytique s’avére
complexe di au nombre de variables liées a cette correction. De fait, nous choisissons
I'usage d’une table pré-calculée a partir de laquelle la valeur de Qpp est interpolée
en fonction de la température et du rayon caractéristique.
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FIGURE 3.14 — Variations de la correction électrique moyenne Qpp pour les inter-
actions FF en fonction de la température pour différentes valeurs de ¢, .Le jeu de
couleur décrit les niveaux de pressions, 10> mbar (en noir), 3 mbar (en rouge) et
1072 mbar (en bleu) pour lesquels sont présentées les variations.

3.3.2 Sédimentation des aérosols

Le passage de I’évolution de la loi de distribution sous l'effet de la sédimentation
a celle de ces moments est un probléme complexe a traiter. Comme dans le cas
de la coagulation, la transition de régime et la nature fractale d’une partie de la
population d’aérosols en sont la cause.

Comme il a déja été précisé dans la section 2.1.1, la dimension fractale des aéro-
sols joue un role important dans la mise en équation de leur vitesse de sédimentation.
De fait, un aérosol fractal n’aura absolument pas le méme comportement que son
homologue sphérique. Il est donc nécessaire de traiter les deux types de particules
séparément. Cette partie du probléme est déja levée puisqu’il nous a été nécessaire
de distinguer deux modes de particules pour traiter les lois de la coagulation. Nous
en ferons donc de méme en ce qui concerne la sédimentation et traiterons deux cas
indépendants, a savoir I'évolution des moments M} et M[ associés a chacun des
modes de la loi de distribution.

L’autre partie du probléme concerne la transition de régime. Comme nous ’avons
déja précisé, la correction de Cunningam-Millikan (abrégée FFCM) ne se développe
pas en puissance de r. La simplification au premier ordre (AKn par la suite) de la
correction telle que nous 'avons utilisée pour les lois de la coagulation (voir page
61) peut aussi étre mise en place ici. La correction slip-flow s’applique directement
a la formule de la vitesse de Stokes. On s’attend donc a obtenir une erreur du méme
ordre de grandeur (~ 10%) que celle présentée dans la figure 3.8.

Le principal avantage de cette représentation de la correction est qu’elle simplifie
grandement le calcul du flux de sédimentation. La vitesse de sédimentation s’écrit
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en tenant compte de la dimension fractale, de la maniére suivante :

9 3p;—3 3°Df
w(r,z):%r Pr T x (14 A x Kn)
n
209 [ P AN B
_ 7 3.48
w(r, z) o0 E X (T + z " ( )

Df73

Ot E = rp ' est un pré-facteur ne dépendant que de la dimension fractale de
I'agrégat, Dy et du rayon de monomeére r,,, A est le facteur de la correction slip-flow
au premier ordre (voir page 62) et A, est le libre parcours moyen du gaz.

Cette approximation permet de développer directement le flux de sédimentation
en puissance de r en substituant w (r, z) par la relation 3.48.

r+dr
O(Ar, 2) = / n(r', 2)w(r’, z) dr’

r+dr 3D,—3 3Dy—6
2 f AN
P (Ar, 2) %/ 9;% n(r, z) x (r ot i )dr (3.49)

On peut étendre ’équation 3.49 au concept de flux du moment d’ordre k en appli-
quant la relation 3.1 :

Dy (2) = /Ooj’k n(r, z)w(r, z) dr

Clstokes AN
(ka (Z) — StE‘k (MDf(I;+3)_3 + ngDf (k-;)s;—ﬁ) (350)
f
2
Ou CStoke ﬁ
9

En appliquant la valeur Dy = 3, on obtient I'équation du flux pour le mode
sphérique. On obtient alors les deux expressions du flux de moment d’ordre k pour
chacun des modes :

(I)Mlcs (Z) = CStokes (Mk+2 —+ A)\ng) (351)
Costokes AN
(I)M,f (z) = StEk‘ (MDf(k;S)—S + TQMDf(k;S)—G) (3.52)

Nous avons déja discuté de la valeur de facteur A dans la section précédente.
Dans le cas présent, 'erreur A (voir éq. 3.53) commise sur le flux de sédimentation
est directement liée a ce coefficient qui contraint sa valeur maximum. La figure 3.15
présente les variations cette erreur pour le moment M} en fonction du niveau de
pression pour deux valeurs de A (1.591, figure du haut, et 1.657, figure du bas) et
différents rayons caractéristiques.

A [cpsed(AKn)
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FIGURE 3.15 — Variation de l'erreur relative A (éq. 3.53) du flux de sédimentation du
moment M} calculé avec la correction Slip-Flow au premier ordre (1+ A x Kn). Les
rayons caractéristiques utilisés dans chaque figure sont identiques (voir la légende).

Nous avons déja utilisé, A = 1.591 (Park et al., 1999) dans le cas de la coagulation
et 'erreur obtenue avec ce coefficient est quasiment identique avec A, = +9/—4%.

La valeur A = 1.657, correspond quant & elle, & la limite de la correction
Cunningham-Millikan lorsque Kn vers I'infini. Cette valeur permet en théorie d’ob-
tenir la valeur exacte de la vitesse corrigée pour les deux cas extrémes du régime
d’écoulement. Ce point est vérifié dans la figure 3.15 (en bas) pour laquelle A tend
vers 0 dans les plus hautes couches. En contre-partie, dans le régime transitoire,
Perreur est plus élevée et atteint A, ~ 11%.

On pourra aussi remarquer que l'erreur se « déplace » en altitude selon r. : Une
diminution de ce rayon entraine un décalage de A,,.. vers les basses couches de
I'atmosphére. L’erreur est indépendante du type de particules!? considéré et n’est
en fait liée qu’au nombre de Knudsen.

13. Pour étre plus précis, 'erreur ne dépend pas de la dimension fractale. Elle dépend indirecte-
ment du type de particule qui conditionne la valeur de r¢.
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3.3.3 Zone de production

Le dernier point a traiter concernant la microphysique de la brume afin de com-
pléter I’étude est la réécriture en moment de la fonction de production d’aérosols.
Cette derniére est de loin la plus aisée a transcrire en terme de moment. On peut
tout simplement 1’écrire de la maniére suivante :

Quy, (2) = Q exp [—% (2;50)2] (3.54)

L’équation 3.54 est exactement la méme que celle présentée en page 28 au détail pres
que le taux de production Q) est calculé directement en terme de moment d’ordre
k du mode sphérique.

3.4 Résolution des équations de la microphysique
des nuages en moments

3.4.1 Nucléation

Intéressons nous maintenant au phénomeéne de nucléation. Nous avons présenté
dans la section 2.4.2, le taux de nucléation permettant d’obtenir le nombre de parti-
cules franchissant le seuil du rayon critique, formant ainsi des noyaux de condensa-
tion. L’équation d’évolution de la loi de distribution des noyaux liée a ce phénoméne
s’écrit pour une particule de taille r :

ANy (1)

dt = Jhet Ssurf Naer (T) (355)

A Amr*2
Avec Jpe = o) exp (— ngaf (m, x)) (voir section 2.4.2).

Dans la formule 3.55, nge, €t 7,0, sont respectivement les lois de distribution des
aérosols et des noyaux de nucléation. S, correspond a la surface offerte pour la
nucléation.

La dépendance en rayon du taux de nucléation Jp.; n’intervient que dans l'ex-
pression du facteur de forme f(m,x). Dans le TGCM, la nucléation n’est effective
que dans la troposphére, oil seules les particules fractales subsistent. Il n’est donc
pas incohérent, en premiére approximation de considérer que le rayon de courbure
est celui du monomeére (x = r,,/r*) et donc de s’affranchir de la dépendance en rayon
du facteur de forme. Sans cette simplification, le facteur de forme dont 1’expression
est extrémement complexe, empécherait 1’écriture en moment de ce processus.

Dés lors que cette simplification est envisagée, la transformation de 1’équation
3.55 est quasiment directe. La surface offerte a la nucléation, Sy, ¢, correspond alors
a la surface totale couverte par les monomeres de 'agrégat :

T3

Ssurf = 47 Np, 7“72” =47 —
m
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En substituant S, par cette expression dans la relation 3.55, on obtient finalement
I’équation 3.56 a la suite des transformations suivantes :

d .
E n,wy (T) =A4r Jheta Naer (T)
d Tk ~ k+3 ,.—1
_ r nnoy(r) dr | = 47TJhet r T naer('r) dr
d noy -1 aer
M = AT The 1 X M (3.56)

Ot 7, est le rayon du monomeére. On notera qu’en choisissant le monomeére comme
rayon de courbure, ’évolution du moment d’ordre k ne dépend pas de la dimension
fractale des aérosols.

La nucléation impliquant uniquement un échange entre noyaux et aérosols, 1’évo-
lution du moment d’ordre k des aérosols est ’'opposé de celle pour les noyaux. On
obtient alors I’ensemble d’équations suivant pour I’évolution des moments d’ordre 0
et 3 des noyaux de nucléation :

Ay Jhet
— 4 Maer
dt m Pw O
Ay Jhet
— 4 MGET’
dt m rp, 0

L’application de la relation inter-moment «(k) (voir section 3.2.1) permet finalement
d’obtenir I’évolution de chaque moment en fonction de ce méme moment :

AMPY AMET e
— - = g het Mger .
% P T - Qger(3) M (3.57)
dMgwy dMger Jhet Qger (6) 3
= — =4 Mg 3.58
dt dt T T, aaer(?))rc“” 3 ( )

Pour ce processus, nous n’avons pas traité les moments du mode sphérique.
Néanmoins, comme nous l’avons signalé, dans la troposphére de Titan seul le mode
fractal subsiste. On considére donc ici que tous les moments associés aux aérosols
sont ceux du mode fractal (il en va donc de méme pour la fonction « utilisée).

Si le mode sphérique était présent lui aussi dans la troposphére, le passage en
moments des équations serait nettement plus délicat car il faudrait tenir compte de ce
type de particule pour la nucléation. Le concept de la séparation compléete des modes
telle que présentée dans la section dédiée a la coagulation pourrait éventuellement
s’appliquer dans ce cas. Le calcul du facteur de forme f(m,z) serait par contre a
nouveau un probléme.

3.4.2 Condensation

La condensation contréle uniquement 1’évolution en taille des gouttes. On com-
prend donc qu’elle affecte le volume de condensat composant la goutte et que le
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nombre de noyaux, lui reste constant. Dans le modéle actuel, chacune des espéces
condensables est considérée comme indépendante des autres vis a vis de la condensa-
tion et il n’existe aucun mélange entre espéces (voir figure 3.16). De plus, les gouttes
sont traitées comme des particules sphériques liquides. Sur Titan, les gouttes de-
vraient plutot étre de composition multiple dans la troposphére ot le méthane peut
condenser sur les gouttes d’éthane formées dés la tropopause (Barth and Toon,
2006). Si la structure exacte des gouttes n’est pas clairement définie, Tokano et al.
(2006) suggere la présence de gouttes liquides d’un mélange C'Hy; — N; jusqu’a = 15
km puis des gouttes « solides » de glace de méthane.

C

Evaporation

Condensation

C
E

FIGURE 3.16 — Schéma de la gestion de la microphysique des nuages dans le mo-
déle. Chaque espéce agit indépendamment des autres. La restitution du noyau aux
aérosols ne se fait que lorsqu’il ne reste plus aucun condensat.

Nous garderons néanmoins les hypothéses du modéle actuel pour calculer 1’évo-
lution du volume de condensat associé au processus de condensation pour deux
raisons essentiellement. D’une part les connaissances actuelles sur la composition
et la structure des gouttes restent peu documentées et localisées. D’autre part ce
modéle, bien qu’incomplet se révéle toutefois représentatif de la distribution spa-
tiale des nuages (Rannou et al., 2006). De plus pour I’ensemble des calculs, nous
considérerons une taille de goutte unique correspondant au rapport de la somme des
volumes des constituants de la goutte sur le nombre de noyaux (voir équation 3.59).
Cette hypothése permet de simplifier grandement le calcul de la condensation et se
justifie par le fait que la distribution des gouttes est étroite dans le modéle (voir
section 2.1.4, page 22).

Avec cette simplification, on définit le volume total des gouttes (MJ**"*) comme
le produit du volume de la goutte unique (7,) par le nombre total de gouttes(My™).

4
M = g = g

Ou 3wM5 représente le volume total des noyaux et Mg est le volume total du
condensat de l'espéce x. En reprenant nos hypothéses, nous savons que :

— Le nombre et la masse totale de noyaux ne varient pas au cours du processus
(945 = 2= ~0).

dt dt
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— Le calcul se fait indépendamment pour chaque condensat : on peut travailler
sur un condensat i en considérant tous les autres condensats j # i constants

dM;fj
< at O)'

Pour un condensat donné, la variation de masse de la goutte correspond donc uni-
quement a la variation de la masse de condensat dans cette derniére et on peut
écrire :

dm,, ,dry
dt = pX 471' TQE (359)
LG M S Mg
Tg = ) T — -
g Cr Mg ’ 3

Ou m, représente la masse du condensat, p, sa masse volumique et r, le rayon de
la goutte.

Le taux d’accroissement de la goutte, 7, x dr,/dt se déduit de la relation 2.27
en calculant la saturation a 1’équilibre, S* pour le rayon moyen de la goutte, 7.

dry, §-57 I 20M,
r = avec =exp | —=7—
9 dt R.+ Ry P py R 7y

L’évolution du volume total de condensat associé aux gouttes correspond par la suite

au produit de I’évolution du volume de notre goutte effective par le nombre total de
noyaux disponibles. On en déduit la relation suivante :

dM¥ S -8

= 4qr, x ———— M

dt " R.+Rq °

(3.60)

3.4.3 Sédimentation des gouttes

Compte tenu de l'approximation faite sur la taille des gouttes, L’écriture en
moment du processus de sédimentation des gouttes se fait instantanément (et ins-
tinctivement d’ailleurs). L’évolution de la concentration d’une particule de taille r
s’écrit de la maniére suivante :

dN(r, 2) dd(r, 2) dw(r, z)
a de dz
Ou N(r,z) représente la concentration de particules de rayon r a l'altitude z et
w(r, z) la vitesse de sédimentation de cette particule a laltitude z.

dN(r, 2)

= —N(r,2) (3.61)

—w(r, 2)

Si I'on considére une taille de goutte unique, la concentration en particule devient
égale au nombre de total de noyaux M, (z) par unité de volume. La vitesse de
sédimentation quant a elle, devient celle de la goutte de rayon r,. On en déduit
simplement la relation suivante :

dMy™(z) __ d _ 4 ey
— = (@M(';wy) =7 (My (z) w(rg, 2)) (3.62)

Les composants de la goutte sous l'effet de la sédimentation, suivent tous la
méme loi. La forme de I’équation 3.62 s’étend donc aux moments associés a chaque
composant de la goutte. Il suffira donc de remplacer My par le moment traité (par
exemple : M pour le condensat) dans I’équation 3.62 pour en connaitre I’équation
d’évolution.
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3.5 Résumé

Nous avons présenté de ce chapitre, le contexte et l'intérét du développement
d’une représentation en moments des processus microphysiques. L’ensemble de ces
développements n’auraient pas eu de sens sans une étude approfondie de la granu-
lométrie des aérosols de Titan comme cela a été présenté dans le chapitre 2.

L’accent a été principalement mis dans ce chapitre sur les lois de coagulation qui
représentent, ici le principal défi. Le cas particulier de Titan implique la présence
d’aérosols fractals, un effet de la charge électrique, ou encore une transition de régime
d’écoulement. Ces particularités nous ont obligé a repenser la mise en moments des
équations de la coagulation (et des lois microphysiques en général) par rapport aux
études présentées sur le sujet dans la littérature.

Certains des développements autour de ces points n’ont pas pu étre validés faute
de temps. D’autres encore restent sujet a caution et sont en réalité plus des pistes de
développement que des théories bien ancrées. C’est notamment le cas de la probabi-
lité de transfert présentée en page 58. Si l'idée de cette probabilité reste cohérente,
son application reste encore & vérifier. Dans le méme cadre, I’application du co-
efficient by, dans le cas de la coagulation en régime moléculaire (p. 63) n’est pas
totalement terminé et des efforts doivent encore étre fournis de ce coté. Cet aspect
reste technique et se résume surtout a la maniére de modéliser le coefficient b, pour
la coagulation inter-modale.

La comparaison entre les expressions exactes (Fuchs, 1964) avec leur équivalent
en moments des processus présentés ici ont permis d’exprimer les écarts possibles
entre les deux méthodes et de valider les processus de coagulation et de sédimenta-
tion des aérosols en moments. L’application de I'effet moyen de la charge électrique
est une solution viable de prime abord qui permet de tenir compte de cet aspect
primordial pour la coagulation sur Titan. Dans ’ensemble, si la modélisation com-
pléte de ces processus n’a pas pu étre achevée faute de temps, la majeure partie
des difficultés ont été aplanies. Il n’y a plus d’obstacle théoriques au développement
d’une telle méthode dans le cadre de Titan.

Concrétement I'application de la méthode en moment dans le cadre du GCM
nécessiterait finalement 7 traceurs moments représentant pour les 4 premiers, le
nombre total (M) et le volume total (M3) des aérosol et des noyaux. Ces deux ordres
de moments sont choisis essentiellement car ils représentent des quantités physiques
mais surtout car ils permettent de simplifier les équations de la coagulation. Les
trois derniers moments représentent quant a eux, le volume total (M3) associés
a chaque condensat (C'Hy, CoHg et CoHy) interagissant avec les aérosols dans la
microphysique des nuages. En comparaison des 50 traceurs (5 types x 10 cases)
actuellement utilisés, cette réduction a 7 variables implique forcément un gain de
temps.

La représentation en moments de la microphysique des nuages est par contre
beaucoup plus accessible au prix des approximations présentées dans ce chapitre.
Son application dans le cadre du GCM est quasiment immédiate, essentiellement
car les dites approximations sont déja employées dans ce modeéle. Les tests présen-
tés dans le chapitre suivant montreront que globalement les deux représentations
exposées en début de chapitre donnent des résultats trés similaires dans le cas de la
microphysique des nuages.
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CHAPITRE 4

Modélisation et test de la méthode
des moments
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Ce chapitre présente les travaux effectués sur la modélisation de la représentation
en moment des lois microphysiques. Comme nous ’avons plusieurs fois exposé dans
les sections précédentes, la microphysique de la brume dans le contexte de Titan
s’avére complexe a traiter en moments. Elle passe par la caractérisation de multiples
fonctions et coefficients n’ayant pas de forme analytique et qui doivent donc étre
définis numériquement. Certains aspects de la théorie nécessitent un travail plus
approfondi comme le calcul des coefficients b, dans le cas de la coagulation inter-
modale (p. 64), l'effet de la charge électrique (p. 73) ou encore 'approximation de
la vitesse de sédimentation (p. 76). Le changement de représentation des traceurs
affecte en profondeur les équations d’évolution pour la coagulation et il devient
impossible de baser leur modélisation sur le schéma numérique (représentation en
sections) déja existant dans le TGCM. Finalement, un nouveau modeéle doit étre
entierement congu pour traiter les aérosols.

Les lois de la microphysique des nuages, telles que nous les avons décrites différent
par contre trés peu. Ceci est principalement da au fait que nous ne traitons qu'une
taille unique de goutte. Les schémas numériques employés dans le modéle de nuages
du TGCM-2D peuvent étre repris dans leur quasi-totalité comme base de travail ce
qui accélére grandement le développement du modéle.

L’ensemble des ces outils mathématiques et numériques relatifs & la méthode des
moments pour la microphysique de la brume n’ont pas été totalement développés
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essentiellement par manque de temps. Il ne m’a pas été possible de terminer le
développement du modéle de microphysique de la brume dans le but de l'intégrer
au TGCM-3D durant le temps imparti de la thése.

Néanmoins, la « simplicité » de I’écriture des lois de la microphysique des nuages
et la base existante du modéle de nuages dans le TGCM m’ont permis d’effectuer
des tests sur cet aspect de la méthode. La brume et les nuages étant couplés, il a tout
de méme été nécessaire de prévoir un schéma de conversion permettant de passer de
la représentation en section a celle en moments et wvice versa. Cette conversion est
obligatoire puisque la nucléation se base sur I’échange aérosols-noyaux.

Nous présenterons donc tout d’abord dans ce chapitre, le schéma de conversion
de représentation mis au point. Puis nous décrirons de maniére générale le modéle
1D utilisé pour effectuer les tests, ainsi que les protocoles de ces tests. Enfin nous
présenterons les résultats de la méthode avant de tirer les conclusions et d’ouvrir
sur les perspectives de cette méthode.

4.1 Représentation « mixte » : conversion des repré-
sentations en sections et en moments

Avant toute chose, soyons précis sur le principe évoqué ici. Il ne s’agit pas de
faire interagir les deux types de représentations au sein d'un méme processus. Cette
« représentation » permet plutot d’étre capable a tout instant dans le modéle de
choisir 'une des deux méthodes pour traiter I’évolution des traceurs tout au long
d’un processus.

L’idée de départ de cette conversion était de pouvoir traiter directement en mo-
ments les processus pour lesquels le rayon des aérosols n’était pas discriminant. Ces
processus sont globalement, dans le TGCM-2D, I'advection des traceurs par la cir-
culation et I’ajustement convectif. L’intérét d'un tel traitement est bien évidemment
de diminuer le temps de calcul de ces processus en réduisant temporairement (et de
maniére efficace) le nombre de traceurs. Le second intérét de cette conversion est
qu’il permet, dans une moindre mesure, de tester la validité de la loi de distribution
type choisie (éq. 2.10) pour représenter la population d’aérosols. Ceci peut étre effec-
tué en comparant les résultats d’'un modele utilisant uniquement une représentation
en section avec ceux d'un modéle pour lequel la loi de distribution est forcée par
cette conversion.

Dans la philosophie du TGCM-2D, chaque routine associée a un processus phy-
sique regoit en entrée la valeur du traceur et retourne en sortie la tendance (variation
par unité de temps) de ce traceur. De plus, & chaque pas de temps, tous les processus
recoivent la méme distribution initiale. Dans le cas d’une représentation mixte des
traceurs, certaines routines du modeéle ne traiteront que des moments et d’autres
uniquement des concentrations d’aérosols par case de rayon. Comme la description
initiale de la population des aérosols est donnée sous forme de moments, le schéma
de conversion doit étre & méme d’effectuer deux transformations :

(1) D’une part, cette conversion doit pouvoir discrétiser la loi de distribution type
sur une grille de rayons a partir des moments de la distribution.
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(2) D’autre part, elle doit permettre la migration de tendances en sections vers
leur équivalence en moments de distribution.

En résumé, cette représentation mixte repose sur la possibilité de convertir une
distribution décrite avec des moments en une distribution discrétisée sur /N sections
de rayons, et de reconvertir les tendances de sections en moments de distribution.

Pour le premier point, la conversion d’une représentation en moments vers une
représentation en sections est assez simple (et directe) grace a la connaissance de la
loi de distribution type préalablement choisie, n(r/r¢).

En réalité, il est nécessaire de calculer pour tout couple de moments M, et Ms,
les concentrations d’aérosols associées a chaque case de rayon. Pour y parvenir, nous
récupérons d’abord le rayon caractéristique de la fonction a 'aide du couple (M ;
Ms). Si la loi de distribution est normalisée de telle sorte que [~ n(r/rc)dr =1,
alors la concentration d’aérosols dans chaque case de rayon est donnée par le produit
de My et de l'intégration de la loi n(r/rc) entre les bornes 71 et ry de la case :

- 1><]\/[31/3
= la@) " M

T2

AMzM/nW@M

T1

Dans la pratique, l'intégration numérique associée a chaque case de rayons sur
I’ensemble de la grille physique du modéle et a chaque pas de temps serait bien trop
cotliteuse (et ce méme avec une méthode de quadrature de Gauss). De fait, il est
préférable d’utiliser une table pré-calculée. Avec la définition de la loi de distribution,
on peut définir, pour une valeur du rayon caractéristique® r¢, 'ensemble des AN}
associés a chaque case d’une grille de rayon préalablement établie tel que :

r9 n
AN} :/ n(r/ro)dr = ZANZ‘ =1
m i=1
En calculant cette relation pour différentes valeurs de ro, on obtient la table de
la distribution de concentrations en rayons. Le principe d’utilisation de la table
est présenté dans la figure 4.1. Pour passer de la représentation en moments a la
discrétisation en sections, il suffira d’interpoler les AN & deux valeurs de r¢ de la

table puis d’en multiplier le résultat par le moment M, (AN; = My x AN}).

Dans le cas de notre schéma de conversion, nous avons ainsi tabulé la distribu-
tion sur 40 sections pour 800 valeurs de r¢ € [1078m ;107%m] et mis au point une
interpolation quadratique des AN} dans 'espace logarithmique (log AN} —logrc).
L’intervalle de r¢ est choisi en fonction de la grille en rayons utilisée et un « garde-
fou » est déclenché si r¢ se situe en dehors des bornes de la table. Dans ce cas, on
raméne le rayon caractéristique r¢ a la valeur obtenue pour la loi de distribution
moyenne dans la troposphére (r¢ ~ 5 x 10~"m voir table 2.3). Ce garde-fou est
mis en place essentiellement pour éviter des problémes numériques liés aux faibles
valeurs possibles de M3 et My ou si le rapport M3 /My ne suit pas la régle imposée

1. On rappelle qu’a une valeur donnée de r¢ correspond un couple unique (Mg ; Ms).
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par le facteur de forme « (voir page 45). Dans la pratique, ce garde-fou n’est jamais
activé?,

107°

\

1077 4

Te (en m)

1078
10710 1078 106 1074 1072 1

1072 4

AN;

1075 4
1078

10_10 T T 17 T T T T T T
1078 1077 10-¢ 10-°
rayon (en m)

FIGURE 4.1 — Schéma de principe d’utilisation de la table pré-calculée des distri-
butions de concentration d’aérosols discrétisées sur N sections. La figure du haut
représente la valeur du rayon caractéristique, r¢, en fonction de AN} pour ¢ = 3, 5,
7,9 et 11 (i référant & une section de la grille). Les intersections entre les courbes et
la droite re = 8 x 1078 m donnent les valeurs de la distribution des concentrations
d’aérosols (AN/) pour la loi de distribution normalisée correspondant a ce rayon
caractéristique (figure du bas).

Le second point est associé au passage des tendances en sections vers leur équi-
valent en moments pour restituer les tendances des routines fonctionnant en sections.
Une fois les tendances calculées par chaque routine du modéle, on incrémente chaque
valeur initiale des moments. Pour le moment d’ordre k et p différents processus, on
a:

P
M =ML+ dM]

j=1

2. En reéalité Pactivation de ce garde-fou peut intervenir lors de la premiére itération de la
premiére simulation mais ce probléme est lié a I’établissement des fichiers de démarrage du modéle
et non au modéle lui méme.
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4.2 Description du modele et protocole des tests

Si le processus est traité en moment, le calcul est direct (la tendance est retournée
sous forme de moment). Dans le cas contraire, on effectue la conversion des tendances
en sections vers leur représentation moment a ’aide d’une régle simple. La répartition
des tendances en sections AN; varie selon les processus traités et ne suit donc pas
une distribution générale. De fait, nous ne connaissons pas de loi spécifique pour
la conversion « sections — moments ». La projection des variations relatives du
moment « approximatif » M}’ sur le moment de référence M, devient l'unique moyen
de convertir de maniére simple et rapide les tendances.

On évalue tout d’abord le moment de la loi de distribution correspondant a la
somme des N sections :

N
M;:ZANixrf

Ce moment est comparable au moment initial M} mais induit des différences du au
schéma d’intégration (simple somme). Le méme calcul est effectué pour les tendances
de sorte que :

N
SM; =" 6AN; x 1} (4.1)

Finalement, on déduit les tendances finales en appliquant une mise & 1’échelle de

I’équation 4.1 :
. M,

4.2 Description du modéle et protocole des tests

Afin de tester la représentation en moments de la microphysique des nuages,
ainsi que la représentation « mixte », nous avons utilisé un modéle & une dimension
simulant une colonne atmosphérique proche des conditions de Titan. Le modéle ne
reproduit pas stricto sensu les observations de Titan mais tend & s’en approcher.
Ce modeéle sert avant tout pour comparer les deux méthodes présentées dans les
chapitres précédents.

Le modéle hérite de la structure du TGCM-2D qui se compose de deux grandes
parties, le coceur dynamique et la partie physique. La migration vers un modéle 1D
se fait principalement en désactivant la partie dynamique. Techniquement, certains
ajustements du code doivent étre appliqués afin de pouvoir utiliser correctement le
modéle mais ils ne seront pas présentés ici. A cette base, nous avons intégré le schéma
de représentation mixte ainsi que la méthode des moments pour la microphysique
des nuages seulement. Tous les autres processus sont gérés en sections. On obtient
alors un modéle 1D a N colonnes indépendantes gérant les processus suivants :

— Microphysique de la brume et des nuages.
— Calcul des propriétés optiques et transfert radiatif.

— Diffusion des traceurs?.

3. La diffusion est appliqué a tous les traceurs du modeéle (microphysique et chimique) mais
n’est indispensable que pour le CH,4 dont les sources se situent a la surface.
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Dans le cadre de notre étude, nous avons préparé trois colonnes de tests :

La premiére colonne correspond au modéle de référence (modeéle R par la suite)
dans lequel tous les processus sont représentés en sections. Les schémas utilisés pour
la microphysique de la brume et des nuages sont respectivement similaires a ceux
développés par Cabane et al. (1993) et Rannou et al. (2006). Le calcul de la grille de
rayons se base sur le méme schéma que celui présenté en page 18 avec le paramétrage
suivant : r; = 1.64 x 1072 m; V,q = 2.347 et N = 40 cases. L’intervalle de rayons
ainsi couvert est r € [1.64 x 1079 m;1.07 x 10~* m].

Le second modele (modéle C') se base sur le processus de conversion. Dans ce
modéle, la loi de distribution est initialement définie par ses moments mais tous les
processus sont traités en sections avec les méme schémas que pour le modéle R. Le
modeéle C différe du modéle R uniquement par 'utilisation du schéma de conversion
appliqué au début et a la fin de chaque pas de temps. Le modele C' permet donc
de tester d’une part la procédure de conversion et de valider d’autre part la loi de
distribution en taille prescrite (éq. 2.10) en comparant avec le modéle en sections
original.

Dans le troisiéme modeéle, nous appliquons le méme processus de conversion que
dans le modéle C', mais cette fois, la microphysique des nuages est traitée directement
en représentation paramétrisée a ’aide des moments de la loi de distribution. Les
autres processus (microphysique de la brume, transfert radiatif et diffusion) restent
traités en sections. Ce modéle teste donc principalement ’application de la méthode
des moments. Par la suite, ce modéle hybride sera simplement nommé modele H.

Nous avons effectué plusieurs simulations & partir de ce modéle 1D a 3 colonnes
dans différents cas de figure dont nous dressons la liste ci-dessous :

(1) Test avec cycle annuel.
(2) Test avec cycle diurne.

(3) Utilisation d’une loi Log-Normale (cycle annuel).

Le test sur la loi Log-Normale vaut surtout pour valider nos propos dans la
section 3.2.2 aussi nous ne détaillerons pas autant les comparaisons que pour les
deux premiers tests. L’emploi de cette loi Log-Normale s’effectue simplement en
deux étapes : Tout d’abord, il faut changer la table pré-calculée des distributions
pour le schéma de conversion. Ensuite il est nécessaire d’utiliser la relation inter-
moments associée a cette loi. Le paramétre oy est fixé a l'aide des moments M; et
Mg de la loi de distribution Titan (voir section 3.2.2).

4.3 Simulations et résultats des tests

Pour chacun des tests effectués, nous effectuerons des comparaisons entre les
trois modéles R, C' et H pour certains champs atmosphériques. Nous focalisons
notre étude sur trois de ces champs d’intérét : la température, 'opacité de la brume
et enfin l'opacité des nuages.
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4.3 Simulations et résultats des tests

4.3.1 Cycle annuel

Pour ce test, chaque modéle utilise un cycle saisonnier d’insolation. Les varia-
tions de l'incidence solaire et de la fraction jour/nuit sont calculées pour la latitude
de 30°N. Les caractéristiques orbitales (excentricité, date du périhélie, ...) corres-
pondent a celles de Titan. Les opacités de la brume et des nuages sont évaluées
environ deux fois par jour.

La figure 4.2 présente les variations de température et d’opacité de la brume au
niveau 60 mbar (~ 55 km). Les figures 4.3, 4.4 et 4.5 présentent respectivement,
la température, l'opacité des nuages ainsi que l'opacité de la brume a 3 niveaux
depression différents ainsi qu’a la surface. Les niveaux de pression sont 1000, 700
et 400 mbars et correspondent respectivement & ~ 6, ~ 15 et ~ 25 kilomeétres
d’altitude. Par soucis de clarté, chacune des figures ne comporte qu'une seule légende
valable pour toutes les sous-figures.

Dans la figure 4.4, 'opacité de nuages est un proxy correspondant a la section
géométrique des gouttes (7 ~ 7T’r‘§) et représentatif de 'opacité dans le visible. Son
calcul est effectué a chaque pas de temps puis moyenné une fois par jour. Ce proxy
évite I’évaluation a chaque itération des sections efficaces qui augmente considéra-
blement les temps d’exécution.

Dans la stratosphére, les trois modéles prédisent le méme profil de température
avec des différences inférieures a 0.5%. Pour la colonne d’opacité, I'erreur ne dépasse
pas 1%. Dans ces couches, les modéles C' et H donnent exactement le méme résultat.
Ceci est attendu compte tenu du fait qu’ils exécutent strictement les mémes calculs :
la conversion sections <> moments et la microphysique de la brume en sections.

A la tropopause, les modéles présentent de légéres différences (figure 4.2). Ces
derniéres sont principalement dues au fait que le plafond des nuages n’est pas stric-
tement identique pour chacun des modeles. L’erreur commise sur 1'opacité de la
brume & ce niveau pour le modéle H est de l'ordre de 0.25% ce qui se traduit par
une différence relative de 0.18% sur la température a la tropopause.

Dans la troposphére, les modéles présentent des différences & peine plus impor-
tantes pour ces deux champs (fig. 4.3 et 4.5). La température produite par les trois
modéles est quasiment identique avec une erreur relative maximum de 0.2%, voir
identique & certains niveaux. A titre d’exemple, I’erreur commise au niveau 700 mbar
conduit & une différence (maximum) de température de 0.2 K. Une telle différence
a ce niveau, pour une température de 84 K, correspond & une différence de frac-
tion molaire du méthane a saturation d’environ 0.002. L’opacité de la brume est
extrémement stable dans la troposphére (fig. 4.4) et ne varie pas de plus de 1.5%.
Le focus sur la brume présenté dans la figure 4.5 montre clairement qu’il n’est pas
possible de déterminer si le schéma de conversion ou celui de la microphysique des
nuages en moments est responsable de ces différences.

L’évolution de l'opacité des nuages (fig. 4.4) indique que les trois modéles sont
virtuellement équivalent a 400 et 700 mbars. Sur le cycle saisonnier, le niveau absolu
d’opacité (& la surface donc) est identique & 10% prés. De plus, les trois modéles ont
le méme type de variations saisonniéres, particuliérement pour les saisons les plus
froides qui correspondent au maximum d’activité nuageuses dans les modéles (fig.
4.4 a,b). Dans les couches les plus basses (P ~ 1000 mbar), l'opacité des nuages
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du modele H est environ 16% plus faible que dans les deux autres modeles pour la
période de faible activité (ie : I’été). Néanmoins, l'activité dans ce modéle reste trés
similaire aux deux autres pour la période de grande activité (hiver) (fig. 4.4 c).

La figure 4.6 présente les profils verticaux de la brume, des nuages ainsi que de la
température sur toute la colonne atmosphérique. Les figures de gauche correspondent
a la période de faible activité nuageuse (en été) et celles de droite a la période de
forte activité (I’hiver). Elles donnent une vision globale des différences entre les trois
modeles et de 'impact de ces différences sur le profil de température (quasi-nul).

La figure 4.4 ne permet pas d’effectuer une comparaison détaillée des prédictions
nuageuses. Nous présentons donc pour clore cette partie sur le cycle annuel la figure
4.7. Cette derniére montre les densités d’occurrences de nuages en fonction de leur
opacité, pour les trois niveaux de pressions et les deux saisons d’intérét. Statisti-
quement, les distributions d’opacité nuageuse des trois modéles restent globalement
similaires quelque soit la saison étudiée. Les différences observées dans la figure 4.4
peuvent engendrer des écarts de température d’environ 0.2 K dans le modele H
comparé au modeles C' et R.

Dans le cadre du GCM (2D ou 3D), ces différences mineures devraient pouvoir
étre « gommeées » a 'aide d’ajustement mineurs sur les parameétres du modéle.
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4.3 Simulations et résultats des tests

a) Température
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FIGURE 4.2 — Variations annuelles de la température (en haut) et de 'opacité de la
brume (en bas) a la tropopause pour les trois modéles.
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4.3 Simulations et résultats des tests

a) Extinction de la brume (été) b) Extinction de la brume (hiver)
107! 107!
Modele R ——
L Modele C — — L
= Modele H ----- o
1E 1E
z C g -
= L < a
\5/ 10t E é:)/ 10t E
g I g I
k7! B k7 L
& o 19 E
& 1072 F & 102
1013 é 10+3 é |
1076 1077 1071 1076 1075 1074
Extinction (en m™!) Extinction (en m™")
¢) Extinction des nuages (6t6) d) Extinction des nuages (hiver)
102 1072 +
g8 g
g g
k7! k7
n n
5 g
A [al
10+3 10+3
L1l Lol L1 |
1077 1076 1075 1076 1075
Extinction (en m™1!) Extinction (en m~1)
e) Température (été) f) Température (hiver)
10t 107t
1E 1F
z z
2 C 2 r
g : g s
5 10t F £ 10t E
=} - o L
S i g L
47 L 7 B
75} L 0 L
& £ = £
A 10t E &~ 10t F
3 E 5 b
10* I N T A ST AN B 10* P I T N I I AR A I
80 100 120 140 160 180 80 100 120 140 160 180
Température (en K) Température (en K)

FIGURE 4.6 — Profils verticaux de l'extinction de la brume, des nuages et de la
température pour les trois modéle & deux saisons : Ls = 90° (été); Ls = 270°
(hiver). Pour chaque figure, la quantité est moyennée sur une saison compléte (90°
de Longitude Solaire).
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a) 400 mbar
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FIGURE 4.7 — Densité moyenne d’occurrences de la couche nuageuse en fonction
de 'opacité pour trois niveaux de pressions en été (lignes fines) et en hiver (lignes
épaisses). La moyenne est effectuée sur une saison compléte ( 90° de Longitude
Solaire).
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4.3 Simulations et résultats des tests

4.3.2 Cycle diurne

La structure du modeéle 1D permet facilement d’inclure un cycle diurne en mo-
difiant les paramétres d’insolation. L’angle d’incidence est alors calculé de maniére
rigoureuse en fonction de 'heure de la journée et la fraction jour/nuit est directe-
ment déduite de cet angle. Pour ces tests, nous portons notre choix sur les deux
périodes de 'année Ls = 90° ( ~ jour #170) et Ls = 270° ( ~ jour #500) corres-
pondant respectivement au minimum d’activité nuageuse (été) et & son maximum
en hiver (voir figure 4.4). Pour chacun des tests effectués, nous langons une simu-
lation de 100 jours a partir d'un état de l'atmosphére provenant des simulations
dédiées au cycle annuel et correspondant & la période concernée. Les simulations
démarrent donc avec un état déja convergé et les parameétres du modeéles restent
inchangés (pas de temps, paramétres libres) a 'exception du transfert radiatif et du
calcul des propriétés optiques. Ces deux processus sont évalués a chaque itération,
soit 200 fois par jour afin de décrire au mieux le cycle diurne et obtenir la meilleure
statistique possible pour les opacités. De fait, les opacités tracées dans les figures de
cette section dérivent des véritables calculs de la section géométrique des gouttes a
715 nm.

La figure 4.8 montre les variations journaliéres de 'opacité des nuages sur une
période de 5 jours pour les deux modeéles R et H et aux deux saisons. Ces deux
séries montrent clairement un cycle diurne marqué apparaissant dans chacun des
modéles et plus particuliérement lors des périodes de plus faibles activités. Les nuages
apparaissent généralement la nuit et persistent une partie du jour. A premiére vue,
les deux modeles ont un comportement similaire comme dans le cas du cycle annuel.

De la méme maniére que pour le cycle annuel, nous pouvons mettre en évi-
dence ces similitudes & 1'aide des densités d’occurrence. Afin de tester le contraste
matin/soir, nous tragons dans la figure 4.9, la densité moyenne d’occurrence de 1'opa-
cité des nuages sur un intervalle de 2 heures autour du lever et du coucher de soleil
pour les 100 jours de simulation. Statistiquement, les deux modéles produisent les
méme opacités et le méme contraste diurne entre le matin et le soir. Les modéles R
et H ont donc un comportement similaire et la méthode des moments est capable de
produire des résultats satisfaisant de ce point de vue. Ces résultats sont motivants
pour la mise en place de cette méthode dans le TGCM-3D qui peut conduire des
simulations avec le cycle diurne.

Autour de Ls = 90°, il ne fait aucun doute que la couche nuageuse est plus
épaisse le matin que le soir. Autour de Ls = 270°, les variations de 'opacité sont
plus importantes et ce contraste n’est plus aussi évident. Il est intéressant de noter
qu'un tel contraste a été rapporté par Hirtzig et al. (2006). Les auteurs ont utilisé
plusieurs observations au sol effectuées entre 2001 et 2005 (durant le solstice d’été
de I’hémisphére sud) et ont étudié la différence d’intensité au limbe coté matin et
coté soir. Au cours du déplacement de Titan et de la Terre le long de leur orbite
respective, I’angle de phase ¢ pour les observations au sol de Titan n’excéde jamais
6°. Un effet assez évident apparait sur les intensités observées qui sont légérement
plus grandes au limbe situé du méme c6té que le point sub-solaire. Il en résulte que le
rapport d’intensité au limbe soir/matin varie autour de 1 quand ¢ varie entre —6° et
+6° (¢ est négatif quand le point sub-solaire se situe du coté matin). L’effet diurne
apparait en réalité lors que ¢ passe des valeurs négatives aux valeurs positives. En
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Chapitre 4 : Modélisation et test de la méthode des moments

passant par 0°, le rapport soir/matin n’est pas égal & 1 mais est légérement inférieur
a l'unité (voir figure 4.10). Cette asymétrie entre le limbe du matin et celui du soir
révele clairement la présence d'un effet diurne. Le test simple effectué ici montre que
la couche nuageuse varie aussi selon un cycle diurne marqué durant I’été (fig. 4.9.a).

Le modeéle 1D n’est certainement pas le meilleur outil pour traiter ce phénomeéne

en détails mais donne qualitativement un comportement similaire aux observations.
Ces premiers résultats sur le cycle diurne sont motivant pour développer le méme
type d’étude avec le TGCM-3D incluant le cycle diurne et la microphysique des

nuages.
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FIGURE 4.8 — Variations journaliéres de la colonne d’opacité total des nuages (a
715 nm) en été (figure a) et en hiver (figure b) sur 5 jours de simulation. Les zones
blanches et grises en arriére plan représentent respectivement le jour et la nuit.
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FIGURE 4.9 — Densité moyenne d’occurrences de la couche nuageuse en fonction de
I'opacité au matin (en bleu) et au soir (en noir) pour le modéle R (trait continu) et
le modeéle H (tirets longs).

EWA Evolution

[Oup strato Oct 98
O up strato Mar 01
©low strato Mar 01
<>low strato Dec 01
| Atropo Dec 01
© up strato Dec 01
% low strato Nov 02
| Atropo Nov 02
@ up strato Nov 02
-] |@upstrato Jan 04
o |@lowstrato Jan 04
| |Atropo Jan 04
| |Atropo Apr o4
2 [@lowstrato Apr 04
| |Atropo Jan 05
" | low strato Jan 05

East/West ratio

50 30 10 1.0 30 50
Solar Phase Angle (%)

FIGURE 4.10 — Figure extraite de Hirtzig et al. (2006) présentant le rapport d’in-
tensité au limbe Soir/Matin en fonction de I'angle de phase ¢. Lorsque ¢ passe des
valeurs négatives aux valeurs positives, le rapport n’est pas supérieur & 1 comme on
s’y attendrait. Ce rapport traduit une asymétrie entre les deux limbes (voir texte).
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Chapitre 4 : Modélisation et test de la méthode des moments

4.3.3 Test de la loi Log-Normale

Dans cette courte section, nous présentons les résultats des tests associés a la
substitution de loi de distribution Titan par une loi Log-Normale équivalente. Cette
substitution est effectué uniquement dans le schéma en moments et la méthode
de conversion. Nous pouvons donc comparer directement 'impact du choix de la
fonction analytique prescrite pour la méthode. Pour 'ensemble de ces tests, nous
ne présentons uniquement que la comparaison entre les deux modéles hybride (que
nous appellerons modéles Hritan €t Hrog—nN)-

La figure 4.11 présente les variations annuelles d’opacité totale (ie : a la surface)
des nuages (en haut) et de la brume (en bas). La figure 4.12 présente les variations
de température pour 3 niveaux de pressions ainsi qu’a la surface. Sur toute la tro-
posphere, les différences relatives d’opacité pour les nuages entre les deux modéles
Hiog—n €t Hrjan sont au maximum de 6% (fig. 4.11). En ce qui concerne la brume,
les différences n’excédent jamais plus de 0.2%. Ces « erreurs » conduisent a une diffé-
rence relative de température d’au maximum 0.01%. L’ensemble des ces différences
est totalement négligeable devant les différences entre le modeéle de référence et le
modéle hybride.

Comme nous 'avions déja supposé dans la section 3.2.2, les résultats entre les
deux modeles Hrpjian €t Hrog—n sont tres similaires. Cela tient au fait que la loi de
distribution du modéle 1D (voir figure 2.6) est plus symétrique que son homologue
en 2D et sa forme se rapproche d’une loi log-normale. Par extension, le facteur de
forme a(k) associée a chacune des lois (Titan-1D et Log-N) est quasiment identiques.
De plus, nous rappelons que les paramétres initiaux de la loi log-normale ont été
calculés de maniére a ce que les moments d’ordre 0, 3 et 6 (qui sont les seuls utilisés
pour la microphysique des nuages dans le cas de notre étude?) soient identiques
entre les deux lois.

Nous rappelons tout de méme que ces fortes similitudes ne sont dues qu’au point
exposé ci-dessus. Dans un modéle 2D (ou 3D par extension), la loi de distribution
Titan n’est plus la méme et les propriétés des deux fonctions (Titan, Log-N) ne
seront plus (quasi) identiques comme ici. Si ce test valide 'emploi d’une loi Log-
Normale pour la microphysique des nuages dans un modéle 1D, rien n’indique a
priori, que cette derniére puisse étre utilisée dans le GCM.

4. Pour un rappel des détails concernant cet aspect, voir section 3.2.2, p. 48.
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4.4 Résumé

4.4 Résumé

Le modeéle 1D que nous avons développé ici, permet de traiter la microphysique
des nuages selon deux représentations des lois de distribution en taille des aérosols.
Une méthode de conversion entre ces deux représentations a aussi été mise au point
afin de pouvoir traiter la partie microphysique des nuages sous les deux formes. Ces
trois modeles ont été testés selon deux types de variations de l'insolation : un cycle
annuel et un cycle diurne.

Pour le cycle annuel, la description en moments produit des résultats similaires a
la représentation en sections avec une erreur relative d’environ 1% pour l'opacité de
la brume, ~ 10% pour les nuages, se traduisant pas 0.2% de différence sur la tempé-
rature. Les erreurs sur les profils d’extinction sont plus larges et peuvent atteindre
5 & 15% pour la brume et ~ 30% pour les nuages. Les densités de distribution des
nuages sont comparables et globalement identiques.

Les simulations effectuées avec le cycle diurne permettent de tester la réponse a
court terme des modéles sur la couche nuageuse. Ces tests montrent que la réponse a
court terme des modeles est aussi identique et suit les méme tendances journalieres.
Ce résultat intéressant montre que le modéle « en moments » suit correctement le
cycle diurne.

Les résultats associés au modéle de conversion (modéle C') montrent que I’'emploi
de la loi de distribution moyenne troposphérique pour 'ajustement de la fonction
analytique présentée dans la section 2.1.5 (p. 2.10) est valide.

La représentation en moments des lois de la microphysique de la brume a été
mise de coté pour le moment. Cette derniére est beaucoup plus complexe a traiter
en moments et ’ensemble des développements n’est malheureusement pas terminé
a cet instant.
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CHAPITRE 5

Modéle de climat global : application
a Titan
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Avec Parrivée de la sonde Cassini dans le systéme Saturnien en 2005, la derniére
décennie a été marquée dans la communauté par le développement de nombreux
modéle de climat global (GCM) de Titan. Ces modeéles, souvent hérités de leurs
« parents » terrestres, ne possédent pas systématiquement les méme schémas numé-
riques et traitent parfois les processus de maniére différente mais ont tous un point
commun : comprendre la machine climatique des planétes et permettre d’interpréter
au mieux les observations par le biais des équations physiques.

5.1 Historique du GCM-Titan de I'IPSL

Le premier modéle de climat global de I'IPSL dédié¢ a Titan (TGCM), a été dé-
veloppé il y a plus d'une quinzaine d’années maintenant au Laboratoire de Météoro-
logie Dynamique (LMD) par Hourdin et al. (1995). Cette version tri-dimensionnelle
héritait des modéles analogues terrestres développés de plus longue date au LMD.
A T'époque, le modéle couvrait la troposphére et la stratosphére, du sol jusqu’a 250
km et ne disposait d’aucun couplage microphysique et chimique.

Ce modele a permis d’avoir une vue d’ensemble du systéme atmosphérique de
Titan. I produisait des jets stratosphériques avec des vitesses de vent de plus de
100 m/s. Ce travail a permis de montrer que la formation de la super-rotation atmo-
sphérique de Titan était bien similaire au mécanisme proposé par Gierasch (1975).
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Chapitre 5 : Modeéle de climat global : application a Titan

Cependant dans ce modéle, les contrastes de température n’étaient pas assez mar-
qués et le jet stratosphérique plus faible que les observations de I'époque (Hubbard
et al., 1993). Ces défauts étaient principalement dus au profil de brume uniforme en
latitude utilisé a 1’époque.

A la méme époque des outils plus spécifiques a la physique de I'atmospheére du
satellite avaient été mis au point en paralléle :

— Un modéle microphysique des aérosols développé Cabane et al. (1993). Ce
modele 1D utilisant une description eulérienne, simule 1’ensemble des loi de la
microphysique dans les conditions de Titan en tenant compte de la nature frac-
tale des aérosols. Comme nous ’avons maintes fois suggéré dans les chapitres
2 et 3.

— Un modéle photochimique produit par Lebonnois et al. (2001). Ce modéle per-
met de décrire (en partie) les multiples interactions entre les espéces chimiques
crées par la photo-dissociation de I'azote et du méthane a haute altitude puis
la recombinaison de produits intermédiaires dans 'atmosphére du satellite.

La suite logique des événements voulait que I’ensemble de ces modéles soient couplés
afin d’avoir une vue compléte des interactions entre la dynamique de 'atmosphére et
ses constituants. La « lourdeur » d’un tel modéle n’aurait pas permis a 1’époque de
traiter I’ensemble des couplages en trois dimensions. Une version axi-symétrique du
GCM a donc été développé. Dans cette version du modéle en deux dimensions, les
variations longitudinales n’étaient pas prises en compte et cette dimension n’était
définie que par une seule maille. Les processus non axi-symétriques (principalement
la dissipation liée aux ondes barotropes) ont alors été paramétrisés afin d’obtenir un
modele 2D représentatif de 'atmospheére (Luz and Hourdin, 2003; Luz et al., 2003).

Finalement, un modéle couplé opérationnel a vu le jour au début des années
2000. Ce modéle a d’abord donné lieu a deux études complétes sur les couplages
brume/dynamique (Rannou et al., 2002, 2004) d’une part et chimie/dynamique (Le-
bonnois et al., 2003) d’autre part.

Le modéle couplé de brume a permis de déterminer 1’origine de la couche dé-
tachée et des structures a grande échelle de la brume comme le contraste inter-
hémisphérique ou encore la capuche polaire (voir figure 5.1). Ces structures s’ex-
pliquent par la circulation stratosphérique. Le modéle a par la méme occasion permis
de mettre en évidence la forte rétroaction entre la brume et la dynamique par le biais
du transfert radiatif. La circulation stratosphérique est composée d’'une large cellule
allant de ’hémisphére d’été a celui d’hiver qui crée une accumulation de brume au
niveau de ce pole (la capuche polaire). Les aérosols sont de puissants radiateurs qui
réémettent en infra-rouge et refroidissent ces couches, situées dans la nuit polaire.
Cet effet augmente les contrastes de température et renforce la circulation (Rannou
et al., 2004) qui, en retour, renforce les contrastes de la couche de brume.

L’étude menée par Lebonnois et al. (2003) sur le couplage des espéces chimiques
et de la dynamique, montre que la circulation stratosphérique est aussi responsable
de la distribution a grande échelle des espéces chimiques (voir fig 5.2). La distribution
en latitude des gaz est donc similaire a celle de la brume et conduit, dans une moindre
mesure, au méme type de rétroaction.
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5.2 Historique du GCM-Titan de I'TPSL
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FIGURE 5.1 — Variations méridiennes de la brume du sol jusqu’a la couche détachée
dans le TGCM-2D (Rannou et al., 2002). La circulation est représentée les contours
en Noir.

La détection des nuages a la fin des années 1990 (Griffith et al., 1998) puis leur
observations (Roe et al., 2002) ont motivé la mise en place d’'un modéle de microphy-
sique des nuages (Rannou et al., 2006). A nouveau, des résultats trés intéressants
ont pu étre mis en avant grace a de nouvelles simulations. Le modéle a permis
d’éclaircir le lien entre les nuages aux moyennes latitudes de ’hémisphére d’été et
la dynamique. En été, la branche ascendante de la circulation située a ces latitudes
(~ 40°S sur la figure 5.3) transporte le méthane gazeux en altitude ou il condense
pour former les nuages maintes fois observés (Roe et al., 2005; Griffith et al., 2005;
Rodriguez et al., 2009). Le modéle explique aussi la formation des nuages polaires,
principalement composés d’éthane, par le refroidissement des masses d’air lors de
leur descente depuis la stratosphére. Au passage du piége froid de la tropopause,
I'éthane condense et forme les nuages observés entre autre par Griffith et al. (2006)
ou encore Le Mouélic et al. (2012).

Apreés les succés obtenus par le modéle, les nouvelles observations de Titan par
Cassini révele la nécessité d’aller plus loin. La topographie, la distribution en longi-
tude des nuages, observées par Cassini ou encore les ondes sont autant de structures
tri-dimensionnelles que le modéle 2D ne peut pas prendre en compte ou prédire.
Depuis 2007, le projet ANR Exoclimats (officiellement terminé en 2011), porté par
Sébastien Lebonnois, a eu pour but de remettre le modéle a niveau. Le modéle fait
ainsi peau neuve, avec entres autres, un nouveau cceur dynamique en 3D (LMDZ-4,
Hourdin et al. 2006), une mise a jour du schéma de couche limite, la possibilité
d’inclure un cycle diurne, la prise en compte des ondes gravitationnelles (Lebonnois
et al., 2012). Une premiére étude sur la couche limite a d’ailleurs déja été publiée
a l'aide des résultats de ce nouveau modeéle (Charnay and Lebonnois, 2012), dans
laquelle les auteurs parviennent a la conclusion que la basse troposphére de Titan
est composée de deux couches limites controlant la structure des vents ainsi que la
formation de nuages a basse altitude.
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* Observation Voyager (Coustenis et Bézard, 1995)-
= Résultat modele (Equinoxe 1980- Voyager) ~

=4

=431 Haute stratosphere
-5 (Zone de production)

o
o =
QO _g4 ®/ I
@ HCN (9mbar) ‘ \
- / . Vortex
= e, V Stratosphere q
0 Polaire
s - \ s moyenne
2 o . Chargé en
O -754 e g ¢
g . (Peu chargée en especes) especes)
o 81
g / :
= | ® o % o . 2 //_J\
_g- = N Copfdensation/
Troposphere
HC3N (9mbar) posp

-9.51 J J

%s ss 365 Ea W 6N N
Latitude

FIGURE 5.2 — A gauche : Distribution méridienne des molécules HC'N et HC3N
déduites des observations faites par Voyager (Coustenis and Bezard, 1995) et repro-
duite par le TGCM-2D Lebonnois et al. (2003). A droite : Schéma de principe du
transport des espéces dans le modéle.

5.2 Etudes en lien avec le TGCM-2D

En paralléle au développement de la « méthode des moments » et de la mise en
place du modéle microphysique pour le TGCM-3D, l'occasion m’a été donnée de
prendre en main la version 2D du modéle et de 1'utiliser dans le cadre d’études et
de tests.

Durant cette période de thése, deux travaux intégrant 'utilisation du TGCM ont
été menés. Le premier de ces deux travaux concerne la caractérisation de la couche
détachée et a donné lieu a une publication (Cours et al., 2011). Cette étude sera
présentée dans la section suivante. Le second travail que nous avons mené consistait
en une série de tests sur les paramétres susceptibles d’affecter la microphysique des
nuages et donc la distribution des nuages. Ces tests seront présentés dans la section
5.2.2.

5.2.1 Etude de la couche détachée

Les études sur la couche détachée ont débutées dés le début des années 80, peu
de temps apres le passage éclair des sondes Pioneer puis Voyager & proximité de
Titan. Rages and Pollack (1983) ont été les premiers a estimer la taille effective des
aérosols caractérisant la couche détachée. Pour cela, ils ont utilisé deux images de
Titan prises par Voyager 2 dans le méme filtre et a deux angles de phase différents
(¢ = 155° et ¢ = 140°). A grand angle de phase, la fonction de phase des aérosols
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FIGURE 5.3 — Distribution méridienne de ’extinction des nuages et correspondance
avec une collection d’observations.

présente une forte dépendance au paramétre de taille (27 r/)\). Les images étant
prises dans le méme filtre, les auteurs ont donc tenté de reproduire le rapport des
intensités maximum obtenues a ces deux angles de phase afin de contraindre la taille
des aérosols. Il ressort de leur étude que des particules avec une taille effective de
0.3um permet de reproduire au mieux les données photométrique de Voyager.

Par la suite, West (1991) et West and Smith (1991) ont montré qu'une forme
irréguliére, comme celle d’agrégat de sphéres, était nécessaire pour expliquer les
résultats obtenus par I'analyse de la photométrie (Rages et al., 1983; Rages and Pol-
lack, 1983) et des observations polarimétriques dans la couche principale (Tomasko
and Smith, 1982). Des agrégats de sphéres composés de monomeéres de 0.066 pum
présentaient alors les meilleurs candidats a la résolution du probléeme.

Peu de temps aprés, Cabane et al. (1992, 1993) ont montré, sur la base des lois
microphysiques, que la formation d’un tel type de particule était cohérent sur dans
la couche principale. Cependant des tailles aussi importantes que quelques microns a
I’altitude de la couche détachée ne sont pas compatibles avec les lois microphysiques.
Les particules ne restent pas suffisamment longtemps dans ces couches pour atteindre
des tailles supérieures a celle du monomeére.

Plus tard, 'ajout du modeéle de microphysique de brume (Cabane et al., 1993)
dans le TGCM-2D a permis de proposer une interprétation cohérente a la présence
d’aérosols aussi larges dans la couche détachée. Rannou et al. (2002) ont ainsi montré
que la circulation était a méme de transporter des aérosols taille micrométriques
jusque dans la couche détachée (~ 400 km dans le modéle).

Avec larrivée de Cassini, de nombreuses images de Titan ont été prises par les
instruments a bord de la sonde sous différentes géométries. La caméra ISS (Imaging
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Science Subsystem) a notamment pris de nombreux clichés du satellite & grand angle
de phase ol apparait trés clairement la couche détachée.

Cours et al. (2011) a mené une étude caractéristique de la couche détachée a l’aide
de ses images a laquelle j’ai participé. L’idée de départ était d’une part de contraindre
la loi de distribution des aérosols & l'aide des observations en s’appuyant sur les
résultats du TGCM-2D et d’autre part de présenter les caractéristiques optiques
ainsi qu'un bilan thermique de la couche détachée.

5.2.1.1 Caractérisation des aérosols en taille

Dans un premier temps, une analyse des intensités observées a été effectuée.
Cette analyse repose sur le méme principe que les travaux de Rages and Pollack
(1983). Nous sélectionnons des images obtenues dans deux filtres différents (BL1,
A = 460nm et UV3, A = 338nm) et pour lesquelles la couche détachée apparait
clairement. Aprés traitement des images, nous obtenons les rapports I/F (ou I est
I'intensité et mF et le flux solaire incident) observés a différent angles de phase (voir
figure 5.4). Les images prises lors du changement d’altitude de la couche détachée
(West et al., 2011) sont écartées des traitements.

600 -

550

450

400 —

Altitude (km)

350

300
0.001

I/F

FIGURE 5.4 — Exemples de profils verticaux du rapport I/F (filtre bleu) observés
entre 300 et 600 km pour différents (grands) angles de phase(Cours et al., 2011). La
couche détachée se démarque dans les profils par le rebond situé entre 500 et 530
km.

La seconde étape consiste a calculer un rapport I/F en fonction des caracté-
ristique des aérosols. Pour cela nous calculons d’abord la diffusion simple au limbe
a l'aide d’'un modéle de ray tracing. Les calculs de transfert radiatif sont effectués
avec le modéle SHDOMPP (Evans, 1998) qui permet d’accéder au champ d’intensité
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dans 'atmosphére et d’évaluer la contribution de la diffusion multiple. Par la suite,
'ajustement se fait en déterminant le minimum du x? entre les rapports I/F calculé
et observé (figure 5.5). Le détail du calcul est donné dans Cours et al. (2011).

0.09 T
Observed BL1 —jll—
Observed UV3

008 | Computed UV3 1

. Computed BL1

0.07 | 1

0.06 | -

0.05 1

4oy

0.03 |-

Radiance factor

0.02 - 1

0.01 .

0 | | | 1 |
110 120 130 140 150 160 170

Phase angle in degree

FIGURE 5.5 — Rapports I /F observés et calculés a Ialtitude correspondant au maxi-
mum de [/F (observé) dans la couche détachée en fonction de ’angle de phase (Cours
et al., 2011). Le rapport I/F calculé correspond a I’ajustement des observations avec
I'utilisation d’une loi de distribution en taille des aérosols (voir texte).

Dans le cas ot 'on ne considére qu'une seule taille d’aérosol fractal (Dy = 2)
composé de N,, monomeéres de rayon r,, = 5H0nm, on s’apercoit que toutes les
particules de plus de 20 monomeres (reg' = 0.22 um) sont dans les barres d’erreurs
associées aux calculs.

Comme nous ’avons précisé plus haut, on s’attend a ce que la population soit
distribuée en taille dans la couche détachée. Des tests ont donc été effectué en
remplacant la particule effective par une loi de distribution en taille. Cette loi est
définie par I’équation 5.1 et posséde les méme propriétés que celle définie dans le

chapitre 2.
2 X Ny,

—a —b
r r
) G2
T'm T'm
Ot r,,, = 50 nm correspond au rayon du monomeére tel que déduit par Tomasko et al.

(2009) tandis que a, b et n,, sont les paramétres libres du modeéles que I'on cherche
a ajuster.

n(r) = (5.1)

1. Le rayon effectif, rog, correspond au rayon apparent de ’agrégat, r,, défini dans la section

3.3.1. Pour rappel : r, = N71n/Df -
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L’équation 5.1 permet de virtuellement séparer la population d’aérosols en deux
catégories : des aérosols sphériques si r < r,, et des agrégats fractals dans le cas
contraire. L’ensemble des calculs effectués dans le modéle avec cette loi de distribu-
tion repose sur ce point.

Les résultats pertinents de cette partie de I’étude sont synthétisés dans la table
5.1. Les observations ISS permet de contraindre la pente b liée aux aérosols fractals
mais ces observations contraignent trés peu la « partie » des aérosols sphériques
(pente a). Ce probléme est directement li¢ a la diffusion des aérosols. Ces derniers
ne diffusent presque pas aux petites tailles. Nous en rediscuterons dans la seconde
partie de cette étude (p. 118).

Pour remédier a ce probléme, nous avons ajouté une seconde contrainte dans le
test du x? portant sur les opacités aux courtes longueurs d’onde (A = 187 nm) obte-
nues par occultations stellaires UVIS (Liang et al., 2007). On obtient alors une valeur
a= —4.30f8:2. L’apport des données aux courtes longueurs d’ondes permet d’appor-
ter une contrainte forte sur la distribution en taille des petites particules sphériques
composant la couche détachée. En effet, les petites particules sont essentiellement
absorbantes. La distribution du GCM dans la couche détachée est cohérente avec
les valeurs obtenues. Ces résultats montrent clairement la coexistence de petites
particules sphériques avec des agrégats fractals de plus larges tailles.

Parameétres ISS ISS+UVIS

a —1.90%9:5 —4.3015:50

b —4.70+389 —4.701080

Ny (m™4) 6.6073%% x 10" 9.40731 x 10"
x> 2.533 x 1073 2.924 x 1073

TABLE 5.1 — Parameétres de la loi de distribution des aérosols dans la couche détachée
contraints par les données ISS et UVIS. Les valeurs du x? données ici correspondent
a 'ajustement avec les données ISS seules.

Si la coexistence des deux types de particules est confirmé par les observations,
ces derniéres ne permettent pas déterminer les mécanismes sous-jacents a 1’établis-
sement d’une telle population d’aérosols. Le temps nécessaire pour produire des
aérosols aussi grand que des monoméres de 50 nm est de 3 x 10° secondes (McKay
et al., 1989; Rannou et al., 1993; Lavvas et al., 2009). Ce temps est comparable au
temps caractéristique de sédimentation de ces aérosols (évaluée a partir de H /vy,
ou H est I’échelle de hauteur de I’atmosphére et v,, la vitesse de sédimentation des
monomeéres). Sur la base des processus microphysiques seuls, le temps de croissance
pour un aérosols de plusieurs dizaines de monomére dépasse 1 x 109 secondes (Ran-
nou et al., 1993; Hutzell et al., 1996) et dépasse de loin leur temps caractéristique
de sédimentation. Par conséquent, les processus microphysiques ne peuvent pas étre
responsables d'une telle distribution a ces altitudes.
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5.2.1.2 Bilan thermique de la couche détachée

La seconde partie de ’étude que nous avons menée consistait a établir le bilan
thermique de la couche détachée. Ce développement permet d’apporter de nouvelles
informations sur cette couche et de présenter le role de la dynamique dans sa struc-
ture thermique.

Température d’équilibre radiatif

Dans un premiére partie, nous allons déterminer les flux radiatifs pour une couche
optiquement mince (7 < 1) en équilibre avec le reste de 'atmosphére (voir figure
5.6). Nous considérons que cette couche est uniquement composée d’aérosols et que
les gaz n’interviennent pas dans le bilan radiatif. Nous verrons par la suite que ce
modele simple ne permet pas de calculer la température exacte d’équilibre radiatif
mais ce n’est pas le but recherché ici.

Dans notre cadre d’étude, ’approximation en couche mince permet de formuler
les flux radiatifs pour une épaisseur de couche dz entre z; et 2z, de la maniére
suivante :

F,= [ ¢s(N)d7 () dA (5.2)
/

F = /WB (N, Topp)dr (N) dA (5.3)
A

FIt — /WB (A, T)dr (\)dA (5.4)

Foo= Fs+ F/f —2x FI® (5.5)

Avec dr (\) = / /crabs (A7) x n(r )drdz—/ k(X z) dz (5.6)

B (A, T) est la fonction de Planck a la longueur d’onde A et & la température 7.
L’équation 5.5 représente le flux net de la couche correspondant a la somme des flux
entrants (éq. 5.2 et éq. 5.3), notés positivement et des flux sortants (éq. 5.4) notés
négativement. La dérivée du flux net par rapport a 'altitude est reliée au taux de
chauffage radiatif par la relation suivante :

dFyee  1.dT
dz  pe, At lrad

(5.7)

Ot ¢, est la capacité thermique massique ( ¢, = 1050 JXkg ' K~! pour Titan).

En réalité, les gaz a ces altitudes peuvent avoir une absorption non négligeable
et participent au chauffage de la couche détachée. Dans la gamme [150 K ; 200 K]
(rayonnement de la couche), la contribution se situe entre ~ 2% et ~ 10% (avec
HCN). A ces altitudes De plus, a ces altitudes, on commence & sortir du domaine
d’application de l'approximation LTE. Néanmoins, nous le rappelons, le but re-
cherché ici n’est pas d’obtenir exactement la température d’équilibre de la couche
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FIGURE 5.6 — Modéle a deux couches représentant la couche détachée. Les fleches
représentent les différents flux dans la couche. Fy représente le flux solaire, FIf le
flux dit a Pémission IR des aérosols et F/® le flux venant de la couche de dessous
(supposée étre a la température effective de Titan, T, = 86K).

détachée mais d’étudier 'impact des caractéristiques des aérosols (telle que déduites
par Cours et al. 2011) sur cette température.

Afin de calculer les opacités, nous utilisons les constantes optiques calculées par
Rannou et al. (2010) et nous utilisons deux coefficients multiplicatifs (FHIR et
FHVT) nous permettant de faire varier les constantes optiques . L’indice imaginaire
de réfraction a deux effets selon la gamme de longueur d’onde. Dans le visible, il
controle 'absorption des aérosols et donc réchauffe la couche. Dans l'infra-rouge,
Iindice de réfraction joue sur le role de radiateur des aérosols : plus l'indice est
grand, plus les particules réémettent de rayonnement ce qui refroidit la couche (fig.
5.7). L’opacité totale des aérosols dépend fortement de 'indice optique imaginaire.
A T'époque, ce paramétre était assez mal contraint dans le domaine infra-rouge?®.
On peut donc observer une large gamme de température d’équilibre pour la couche
selon les valeur choisies des deux coefficients FHIR et FHVI. La figure 5.7 présente
ces variations autour de la valeur nominale FHIR = FHVI = 1. Pour cette valeur
des deux coefficients, la température d’équilibre est de 156K soit environ 20K de
moins que la température obtenue par HASI. Méme en négligeant l'effet des gaz,
on voit déja ici que sans contraintes solides sur les indices optiques des aérosols, la
température d’équilibre ne peut pas étre obtenue de maniére rigoureuse. Ce point
s’étend au dela du calcul a I’équilibre, et la figure 5.7 montre qu’il est indispensable
de contraindre le indices optiques afin de représenter au mieux I’état thermique de
la couche détachée.

Role de la distribution dans le chauffage radiatif

En injectant I’équation 5.6 dans les équations 5.2 et 5.4 on peut facilement cal-
culer les contributions & l'absorption et & I’émission de chaque taille de particule

2. Les coefficients FHIR et FHVI ne sont pas variables en longueur d’onde et s’appliquent pour
tout leurs domaines respectifs

3. L’étude a été effectuée fin 2010, mais depuis Vinatier et al. (2012) ont déterminé les constantes
optiques des aérosols dans l'infra-rouge entre 6.7 et 143 um & partir des observations CIRS.

116



5.2 Etudes en lien avec le TGCM-2D

195

185

175

165

FHIR
Température

155

145

135

-t

s

L e

0.5 06 07 08 0.9 1 1.1 1.2 13 14 1.5
FHVI

FIGURE 5.7 — Impact des coefficients FH utilisés pour la correction de la partie
imaginaire de l'indice de réfraction sur la température d’équilibre radiatif. FHVI
(resp. FHIR) correspond au coefficient utilisé aux courtes (resp. longues) longueurs
d’ondes. La température est calculée a partir de I’équation 5.7. Les contours sont
tracés tous les 5 degrés Kelvin.

pour une distribution donnée. L’équation 5.8 permet quant a elle de calculer les
contributions & la diffusion des aérosols pour un angle de phase donné.

Foea = /gbs (\) /:2 /Um (A7) x n(r) x P(p,\,7) drdzd\ (5.8)
A o

La figure 5.8 présente ces contributions pour la loi de distribution décrite par
I’équation 5.1. Pour le calcul, nous avons utilisé les valeurs nominales de FHVI et
FHIR (=1), ainsi que les valeurs nominales de la table 5.1 pour a, b, et n,,.

La somme de chaque contribution donne ’absorption totale (idem pour la diffu-
sion et I’émission). A grand angle de phase, la diffusion est dominée par les grands
aérosols ce qui indique que les mesures par diffusion de la lumiére (ce que sonde ISS)
n’est pas sensible aux petits aérosols et sonde essentiellement les particules dans I'in-
tervalle 0.05 & 0.15 pym. L’intégration des données UVIS dans I'étude de Cours et al.
(2011) permet en revanche d’étudier le role d’absorption de la couche du aux petits
aérosols. Les contributions a ’absorption et a ’émission permettent de comprendre
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FIGURE 5.8 — Contribution des tailles d’aérosols a la diffusion (en bleu), a I’ab-
sorption dans la domaine visible (en noir) et a I’émission infrarouge (en rouge) a
I’équilibre radiatif. Les contributions a la diffusion sont calculées pour ¢ = 140° et
A = 460 nm. La ligne séparatrice a r = 0.05 um délimite le type de particule (&
gauche agrégats fractals).

le role de chaque taille de aérosols dans le bilan radiatif. A ’équilibre radiatif, le flux
d’émission infra-rouge compense exactement le flux d’absorption visible. Néanmoins
si 'on étudie de plus prés les contributions, on s’apercoit que les petites particules
émettent plus qu’elles n’absorbent. L’effet s’inverse pour les grosses particules. On
en déduit que les petites particules ont tendance a refroidir de la couche. Cet effet
n’est pas spécifiquement du aux particules fractales. En effet, si la distribution était
composée uniquement de particules sphériques le résultat serait le méme.

La forme de la loi de distribution peut donc jouer sur la température obtenue
pour une couche optiquement mince et donc par extension dans la couche détachée.
Cet effet est présenté dans la figure 5.9 pour laquelle nous tragons la température
d’équilibre définie par 1’équation 5.7 en fonction des pentes a et b de ’équation 5.1.
Les intervalles de a et b sont choisis pour refléter les barres d’erreurs obtenues par
Cours et al. (2011) (voir table 5.1). Nous ne modifions pas la valeur de n,, puisque la
résolution de I'équation 5.7 a I’équilibre (ie : d7'/d¢t = 0) implique que le nombre de
particule ne joue aucun role dans la valeur de température obtenue. Dans la figure
5.9, la diminution du nombre de petits aérosols (a ) entraine une augmentation
de la température de quelque Kelvin (au maximum AT = 4K). Le méme effet est
observé pour la pente b mais avec un effet moindre (AT}, ~ 2K).

118



5.2 Etudes en lien avec le TGCM-2D

156

155

154

153

Température

152

151

150

-4.9 -4.7 -4.5 -4.3 -4.1 -3.9
a

FIGURE 5.9 — Variations de la température d’équilibre (éq. 5.7) en fonction des
valeurs des puissances a et b de la loi de distribution en taille des aérosols. Les
contours sont tracés tous les 0.5K.

Couplage radiatif-dynamique

Nous avons vu dans les paragraphes précédents qu’il n’était pas possible de définir
de maniére simple (modéle a deux couches ne tenant compte que des aérosols) si
la couche détachée est a 1’équilibre radiatif. Un travail complémentaire peut étre
effectué en calculant le bilan d’énergie de cette couche. Le mécanisme de production
de la couche détachée est étroitement lié & la circulation de grande échelle (Rannou
et al., 2002, 2004). Par le biais de cette circulation, les masses d’air peuvent se
déplacer et transporter de la chaleur. Dans cette section, nous allons calculer le
bilan d’énergie total en appliquant les principes de thermodynamique & une masse
d’air en mouvement. Nous ne détaillerons pas tous les calculs qui sont présentés
explicitement dans Holton (1992).

Relations physiques mises en jeu

Dans ce paragraphe, nous rappelons d’une part les formules thermodynamiques
qui vont étre utilisées pour le calcul et d’autre part certains opérateurs (comme la
notion de dérivée particulaire) nécessaires au calcul du bilan thermique de la couche.

119



Chapitre 5 : Modeéle de climat global : application a Titan

e Formules thermodynamiques

dU =dQ +dW = C,dT  (premier principe de la thermodynamique)  (5.9)

d
ds = ?Q (second principe de la thermodynamique)  (5.10)
PV =nRT (équation du gaz parfait) (5.11)

Dans l’équation 5.11, n est un nombre de moles et R est la constante des gaz
en parfait en J.mol . K~'. Nous nous référerons aussi par la suite & R* = "

Jkg 'K (M est la masse molaire de l'air) car il est parfois plus pratique de
I"utiliser.

e Température potentielle

P\" R*
(9:T><<FO> avec : K= —

1 K
dlnf = —dT — Zap
ne=r P

e Notion de dérivée particulaire

Afin de décrire les grandeurs liées & une masse d’air en mouvement, deux représen-
tations sont possibles : les représentations lagrangienne et eulérienne. En représen-
tation lagrangienne, nous pouvons suivre la parcelle d’air lors de son mouvement,
tandis que la représentation eulérienne suit I’évolution des propriétés de l'air en un
point fixe de I’atmospheére. Si la premiére approche est nettement plus intuitive que
la seconde, elle est souvent plus difficile & mettre en place. La description eulérienne
est donc préférable. Cependant, cette derniére description nécessite quelques pré-
cautions d’usage. En effet comme la description eulérienne donne les grandeurs d'un
champ en un point fixe, les taux de variations d’une grandeur sont locaux. Il est né-
cessaire de pouvoir connaitre la relation entre le taux de variation local (description
culérienne) et le taux de variation attaché & une parcelle (description lagrangienne)
de la grandeur. Cette relation est donnée par 'opérateur appelé dérivée particulaire
s’écrivant de la maniére suivante :

D 0

Ou ﬁ est la vitesse de la grandeur considérée.

Conservation de I’énergie
En réécrivant le premier principe de la thermodynamique (éq. 5.9) a l'aide de

I’équation du gaz parfait, il est possible de trouver une relation entre 6 et la chaleur
ou l'entropie (éq. 5.13). Le taux de variation de l'entropie est directement li¢ au
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taux de chauffage diabatique par le second principe de la thermodynamique (éq.

5.10) sous sa forme dérivée *.

dQ = C,dT + PdV
d dr 4P
2o (5-.5)

T T P
d
?Q:dS:dean (5.13)

En dérivant I’entropie, on obtient alors la relation entre le taux de variation total
de la température potentielle et le taux de chauffage radiatif :

DS_CDlne_ldQ
Dt P Dt T dt

(5.14)

En injectant I’équation 5.12 dans I’équation 5.14, on fait apparaitre les termes
d’advection du a la dynamique et le terme de chauffage radiatif. A 1’équilibre, ces
deux termes se compensent. On considérera dés lors que I'on est a I’équilibre radiatif
si le terme de chauffage radiatif est nul (ou trés proche de zéro) et que 1’équilibre

global est atteint (22 ~ 0).

1d0 1 dQ wdf wvdd wdd

(. 4

SO L wdd vdl W i 5.15
odt C,Idt 6Odx 6dy 0 dz ( )
wdf _w (AT

0dz T \dt = °

9 1 6dQ 6 49 6 [/dT

A e A P AT AP AN (s 5.16
i~ C,Tdt [udx " dy wT(dt+ d)} (516)

R,—/

~
terme radiatif termes d’advection

Dans les termes d’advection 'y = g/c, est le gradient adiabatique sec®. Dans
le TGCM-2D, le terme u % n’existe pas et le bilan est calculé sur les composantes
latitudinales et verticales. La figure 5.10 montre les taux de chauffage d’advection
d’une part et le taux de chauffage radiatif d’autre part. Dans la région des moyennes
latitudes (20N-40N) l'ordre de grandeur du taux de chauffage radiatif & 10~ mbar
est de 40K par jour Titan (~ 3.107°K.s71) , ce qui renforce I'idée que la couche
détachée n’est pas a l'équilibre radiatif et montre bien que la circulation joue un

role dans l'établissement de cette structure.

4. Ici, il faut comprendre que le taux de variation total de I’entropie %f est égal au taux de
chauffage diabatique (ici le taux de chauffage radiatif qui ne dépend pas de la masse d’air en
mouvement) % divisé par la température de la couche.

5. Dans I’équation 5.16, il ne faut pas confondre C,, la capacité thermique (en J.K ') et ¢;, la

capacité thermique massique (en J.kg=1. K1)
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FIGURE 5.10 — Taux de chauffage radiatif en K.s7! 4 1073 mbar dans le TGCM-
2D (en noir) et taux de chauffage dynamique (en bleu). Le taux de chauffage est
gouverné par le chauffage solaire dans I'hémisphére d’été (hémisphére nord sur la
figure) et par le refroidissement infrarouge dans I’hémisphére d’hiver.

5.2.2 Test de sensibilité de la couche nuageuse

Comme nous 'avons évoqué, le TGCM-2D de 'IPSL nous a permis d’interpréter
la plus part des grandes structures observées dans l'atmosphére de Titan. Néan-
moins, ces prédictions ne sont pas toujours en accord avec les observations (Sicardy
et al., 2006; Crespin et al., 2008; Rodriguez et al., 2009). Le travail présenté ici s’est
fait dans le cadre de comparaison avec la carte des nuages de Rodriguez et al. (2009).

Durant cette période de la thése, nous avons cherché a améliorer les prédictions
liées aux nuages en testant les paramétres libres du modéle susceptibles d’altérer
la couche nuageuse. Le but de ces tests était principalement d’obtenir un meilleur
accord avec les observations et mieux représenter le cycle du méthane. L’autre ob-
jectif était aussi de disposer d'un modéle rapide (contrairement au modéle 3D) pour
réaliser des études sur le cycle du méthane & court (quelques dizaines d’années) et
long terme (quelques milliers d’années!).

Dans le cas de la couche nuageuse, le modéle ne représente pas correctement la
distribution méridienne des nuages (ni son évolution temporelle). Ceci est princi-
palement du au fait que le gradient de température équateur-pole dans le modéle
est trop important (Rodriguez et al., 2009). Dans la troposphére, le modéle tend a
homogénéiser le fraction molaire du C'Hy. Le méthane gazeux arrive a saturation
aux moyennes latitudes de chaque hémisphére et condense dans ces régions pour fi-
nalement y former des nuages quelque soit la saison (été ou hiver) (Rodriguez et al.,
2009, 2011), avec cependant une modulation saisonniére qui privilégie I’hémisphére
d’été.

De maniére générale, on peut dégager 4 types d’explication liés au manque de
représentativité du modéle :
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5.2 Etudes en lien avec le TGCM-2D

&) Paramétres libres non optimaux.
@ Description incompléte de processus physique.
& Processus physique manquant.

\& Limitations inhérentes au modéle (2D).

Parmi ces explications, la premiére sur la liste est de loin la plus rapide a tester.
Nous avons ainsi effectué 4 simulations pour lesquelles trois paramétres du modeéle
ont été testé :

Fraction des lacs de méthane : Ce parametre affecte directement la quantité
disponible de méthane pouvant étre injecté dans ’atmosphére et modifie donc
la fraction molaire de CH, dans les basses couches du modeéle. Concrétement
dans le modéle, ce parameétre agit sur le flux d’évaporation de méthane a la
surface.

Angle de contact : L’angle de contact cos () est le paramétre libre le plus impor-
tant a considérer pour le processus de nucléation des aérosols et par extension
pour la formation de nuages (voir chapitres 2 et 3). On s’attend donc & observer
le maximum de différences avec la modification de ce paramétre.

Inertie thermique de la surface : L’inertie thermique controle la réponse de la
surface aux changements de température et devrait donc affecter les interac-
tions entre I’atmosphére et la surface.

La table 5.2 recense les valeurs des parameétres utilisés pour chacune des 4 simula-
tions effectuées lors des tests ainsi que les valeurs utilisées par Rannou et al. (2006).
Dans tous les modéles, a I'exception de celui de Rannou et al. (2006), les sources de
méthane sont infinies et situées uniquement au pole nord. De méme ’humidité de
surface pour les « runs » 1 a 4 est calculée explicitement, tandis qu’elle est fixée a
50% dans Rannou et al. (2006).

Parameétres runl run2 run3 run4 Rannou et al. (2006)
Fraction des lacs 0.1 0.1 0.1 0.4 1

cosf 092 097 092 0.92 0.97

Inertie thermique 2000 2000 500 2000 2000

TABLE 5.2 — Variations des parameétres libres pour les tests de sensibilité sur la
couche nuageuse du TGCM-2D.

Nous avons comparé par la suite les cartes nuageuses obtenues pour chacun des
modéles ainsi que la carte publiée par Rannou et al. (2006) et qui sont présentées
dans la figure 5.11. Les « runs » 1 et 4 étant trés similaires, nous n’avons présenté
que le run 1. Ceci est principalement di au fait que dans ces modéles, au pole, la
troposphére est déja saturée (ou trés proche de la saturation) en méthane. L’échange
de méthane a l'interface atmosphére/surface s’effectue dans les deux sens (évapo-
ration/« précipitation ») et le flux d’évaporation est in fine limité par ’humidité
relative. De fait, 'augmentation de la fraction des lacs n’induit pas de changement
significatif dans la fraction molaire de méthane.
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FIGURE 5.11 — Cartes de l'opacité nuageuse entre 5 et 23 km d’altitude pour chacun
des modéles décrits dans la table 5.2.

Le modéle a subi plusieurs mises a jour depuis 2006 dont notamment 1’ajout de
I’acétyléne dans la microphysique des nuages. La répartition des nuages en terme
d’espéces (CHy, CoHg et CoHs) n’est plus aussi nette que dans la version de Rannou
et al. (2006) qui est un modele « pré-Cassini® ». De plus la statistique et I’échan-
tillonnage ont été modifiés depuis.

Quoiqu’il en soit, il apparait clairement sur la figure 5.11 qu’aucun des para-
meétres que nous avons testé n’améliore I'asymétrie de la couche nuageuse. Certaines
modifications aggravent méme la situation comme c’est le cas dans les runs 1 et
3. Ces tests permettent de rayer de notre liste, 'optimisation des paramétres. Sur
les trois autres types d’explications, seuls les deux premiers (mise a jour ou ajout
de processus physiques) pourraient étre envisagé pour améliorer la représentativité
du modéle. Le développement actuel du modéle 3D rend ce type de développement
complétement inutile car il permet de s’affranchir des limitations inhérentes a la
modélisation en 2 dimensions (la derniére et pire cause possible que nous avons
envisagé). Nous ne nous étendrons donc pas plus sur le sujet et présentons donc
maintenant cette nouvelle version du GCM-Titan de I'IPSL.

6. A titre d’exemple, ce modéle ne tenait pas compte de la dissolution de Ny dans la phase
condensée du CH, ce qui diminue la saturation critique du méthane dans I’atmospheére.
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5.3 TGCM-3D : mise a niveau du modéle

5.3.1 Modéle microphysique et simplifications du modéle 3D

Avec la migration du TGCM vers une version tri-dimensionnelle, la structure
du code a été partiellement modifiée par rapport au modéle mis & ma disposition
en début de thése. Fort heureusement, les schémas numériques associés a la par-
tie physique ont relativement peu changés et restent simples. De plus les processus
physiques sont codés, dont notamment la microphysique, de maniére a étre indépen-
dants les uns des autres et sont généralement appelés au sein d’une routine interface.
Ce principe de fonctionnement a largement contribué a simplifier la migration du
modéle microphysique du TGCM-2D vers sa nouvelle version 3D. De plus la version
du TGCM-3D mise a ma disposition durant la thése contenait une version (an-
cienne) du code microphysique. De fait, l'interface était déja en partie intégrée dans
le modéle. Le principal aspect de ce travail consistait d’une part & mettre en place
et a gérer proprement les clefs d’activation de la microphysique, revoir la transmis-
sion des arguments et variables” et enfin recoupler le modéle de nuages au transfert
radiatif.

Malgré les puissances de calcul actuelles, le TGCM dans sa version 3D reste un
modele extrémement lourd et par conséquent les temps d’exécution sont longs (voir
table 5.3). En plus de 'augmentation associée a la nouvelle grille du modéle (et aux
calculs dynamique en 3D), 'ajout de la microphysique des nuages augmente drama-
tiquement ces temps car le nombre de traceurs est multiplié par 5, soit 50 traceurs
pour la microphysique seule. Si l'on « s’amusait » a coupler le modeéle photochimique
(complet), le nombre de traceurs s’approcherait plutot de la centaine, ce qui n’est
méme pas envisageable.

La prise en compte des nuages dans le transfert radiatif augmente aussi de ma-
niére significative le temps de calcul de ce processus. Contrairement a la grille en
rayons (fixe) des aérosols, les nuages sont caractérisés par une taille de goutte unique
mais variable dans le temps. Il est donc nécessaire avant chaque appel du transfert
radiatif de calculer les nouvelles propriétés optiques des gouttes. Deux simplifications
ont donc été mise en place pour obtenir des temps de simulation « raisonnables® ».

Tout d’abord, la microphysique est calculée en deux dimensions seulement (lati-
tude/altitude) comme dans 'ancienne version du modéle. A chaque pas de temps,
les champs nécessaires a la microphysique (traceurs, pression, température) sont cal-
culés en moyenne zonale. L’ensemble de la microphysique est ensuite traitée selon
le méme schéma que la version 2D. En sortie du modéle microphysique, les ten-
dances des champs sont reconverties en trois dimensions proportionnellement a leur
valeur d’entrée (en 3D). Ce processus conserve la masse totale des traceurs et per-
met de garder la trace de la circulation sur la distribution spatiale de ces champs
('advection des traceurs est effectuée en 3D).

La brume peut avoir des variations en longitude dues a l'activité nuageuse, la
topologie ou encore les marées de Saturne, essentiellement dans la troposphére. Les

7. La mise a niveau du modéle était ’occasion de pouvoir mettre & jour aussi le code microphy-
sique qui n’est pas trés « accessible » pour les utilisateurs.

8. Le mot raisonnable a ici une connotation trés subjective : 17 jours d’attente pour simuler
une année de Titan reste bien évidemment trop long!
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Dynamique  Physique  Total
TGCM-2D ~ 100 ~ 1000 ~ 18 heures
TGCM-3D (simplifié) ~ 20000 ~ 5000 ~ 17 jours
TGCM-3D (complet)* ~ 20000 ~ 20000  ~ 1 mois

TABLE 5.3 — Estimations des temps d’exécution en minutes des deux grandes par-
ties du TGCM dans ces deux versions. Ces valeurs correspondent & une simulation
compléte d'une année de Titan. La seconde ligne correspond au TGCM-3D dans sa
version actuelle (voir texte). La derniére ligne correspond aux temps d’exécution du
modéle avec la microphysique en 3D compléte : ces temps sont estimés a partir de
5 semaines de simulations.

deux derniers points ne sont pas encore pris en compte dans le modéle et la mi-
crophysique des nuages est elle aussi traitée en moyenne zonale. Le modéle reste
cohérent méme si il n’est pas complétement tri-dimensionnel de ce point de vue.
Gardons tout de méme a l'esprit que le passage & la 3D permet de s’affranchir
des paramétrisations effectuées dans la version axi-symétrique du modéle et que les
traceurs sont bien transportés selon les trois dimensions. Si I’on ne peut pas encore
reproduire la distribution en longitude des nuages, la distribution méridienne devrait
étre améliorée (ou tout du moins différente!).

Afin de réduire le temps d’exécution lié au transfert radiatif, le calcul des pro-
priétés optiques des nuages a aussi été révisé. Dans la version 2D, ces propriétés
étaient calculées a chaque appel du transfert radiatif (environ 1 appel tous les deux
jours au maximum) en tenant compte du rayon moyen des gouttes. Dans le modéle
3D, cette fréquence peut étre bien plus élevée, surtout si le cycle diurne est activé
(au minimum 4 appels par jour) et il n’est pas envisageable d’évaluer les propriétés
optiques des gouttes aussi souvent.

La nouvelle évaluation se fait alors en deux temps. Un calcul hors-ligne des
propriétés optiques (Qaps,Qsca €t Qext) d’une goutte composée de méthane pure est
tabulé sur une large gamme du parameétre de taille (X = 27 r,/)). Lors des calculs
en ligne dans le modéle, & chaque appel du transfert radiatif, les propriétés optiques
des gouttes sont interpolées a partir de cette table : Pour chaque canal de longueur
d’onde A dans le modéle, et pour un rayon de goutte 7,4, on calcule le parameétre de
taille X, puis on récupére dans la table la valeur des propriétés optiques correspon-
dantes (voir figure 5.12). Afin d’obtenir les sections efficaces, il suffit de multiplier
les valeurs de Qaps,Qsca €t Qext Obtenues par la section géométrique (7?7’3).

Actuellement, ce schéma ne considére qu’une seule taille de particule et les oscil-
lations de Mie apparaissent sur la figure 5.12). Nous avions négligé cet aspect lors
de I'établissement de cette simplification mais il est probable qu’il induit un biais
dans le calcul de l'opacité des nuages. Afin de minimiser ces oscillations, une mise
a jour devra donc étre effectuée au plus vite pour tenir compte de la distribution
moyenne des gouttes.
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FIGURE 5.12 — Efficacité d’extinction (Qe¢) en fonction du paramétre de taille X.

5.3.2 Premiers résultats du TGCM-3D

Depuis la mise en place du modele microphysique, 8 années de Titan ont pu
étre simulé avec le TGCM-3D. Pour la création des fichiers de démarrage nous nous
sommes servis des fichiers 3D issus du modeéle de Lebonnois et al. (2012) auxquels
nous avons inclus I’ensemble des traceurs microphysiques provenant des simulations
du modele 2D. Dans la stratosphere les champs du modéle sont convergés, mais ce
n’est pas le cas dans la région troposphérique. Sur ces 8 années, des ajustements ont
été effectués ainsi que des corrections. Néanmoins les 4 derniéres années simulées
n’ont pas subi de changement majeurs (uniquement quelques ajustements sur les
paramétres). Nous présentons dans la suite, la moyenne des résultats obtenus sur
ces quatre années. Nous focaliserons notre étude sur la couche nuageuse et les champs
associés (température, saturation).

La figure 5.13 montre la distribution méridienne des nuages durant la période
2004-2010° que l'on peut comparer a la figure 5.14 présentant un panorama des
derniers résultats obtenus en terme de couverture nuageuse par différentes équipes
(Mitchell et al., 2011; Schneider et al., 2012; Rannou et al., 2006, ainsi que le TGCM-
3D). La table 5.4 recense les caractéristiques associées a chacun de ces modéles. Les
principales différences entre les modéles résident dans la modélisation du transfert
radiatif, de la brume et des nuages. Les conditions de surface (humidité relative et
réservoir de C'Hy) différent aussi d'un modele a l'autre. Seul le TGCM de I'IPSL
inclut un modéle de microphysique complet (brume et nuages). En contre-partie, les
deux autres modéles présentés ici traitent la convection nuageuse qui n’est pas inclue
dans le TGCM. L’ensemble des modéles ne s’appuient pas sur les méme traceurs pour

9. Cette période correspond a la fin de I’hiver dans ’hémisphére Nord. L’équinoxe de printemps
Nord a eu lieu en Aot 2009.
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représenter la couche nuageuse (opacité pour le TGCM, précipitations et occurences
de nuages pour les autres). Pour chaque modéle, les quantités physiques donnant les
informations sur la couche de nuages, dans la figure 5.14, sont mis en gras dans la
table 5.4.

Rannou et al. 2006 Ce travail Mitchell et al. 2011 Schneider et al. 2012
(TGCM-3D)
Dim. 2 3 3 3
T. R. McKay et al. 1989 McKay et al. 1989  Gris Gris
Modeéle  microphysique, microphysique, paramétrisé, paramétrisé,
brume  couplé dynamique couplé dynamique non couplé non couplé
Modéle CHy, CoHg CHy, CoHg, CoHy CHy CHy
nuage microphysique microphysique, convection, convection,
pas de convection  pas de convection  précipitation précipitation
Source  réservoir 0o réservoir oo réservoir 0o, réservoir fini,
CHy RHs = 50% RHs =50% RHg calculée RHg calculée
Carte Teld Teld précipitations, précipitations,
nuages I/F évalué occurences nuages

TABLE 5.4 — Caractéristiques des GCM comparés dans la figure 5.14. Le terme RHg
correspond a I’humidité relative a la surface. 7.4 est un proxy de 'opacité calculé a
partir de la section géométrique moyenne des gouttes (et du nombre de noyaux de
condensation disponible) a chaque altitude.
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FIGURE 5.13 — Evolution temporelle de la distribution méridienne des nuages déduite
des observations au sol et spatiales

Le modéle 3D de Mitchell et al. (2011) et la version axi-symétrique 2D du mo-
dele de Mitchell et al. (2006) (fig. 5.14.b, & droite) donnent les précipitations de
C H, prescrites par leur schéma convectif. Ces précipitations sont directement consi-
dérées comme des indicateurs de présence des nuages (proxy). Ces modéles montrent
clairement que les précipitations suivent fidélement la zone de convergence intertro-
picale, avec un délai plus ou moins important selon ’humidité du sol et la prise en
compte ou non de la chaleur latente (e.g. Mitchell et al., 2006). Dans leur version
3D, les zones de précipitations semblent mieux marquées aux latitudes autour de
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40° dans I’hémisphere d’été. Cependant, les précipitations suivent tout de méme la
zone de convergence intertropicale aux équinoxes. La zone de précipitation (associée
aux nuages) a 40°S dans le modéle de Mitchell et al. (2011) commence & se déplacer
en 2007 ou 2008 vers I’équateur, ce qui est plus tot que ne le montre les observa-
tions (figure 5.13), et rejoint sa position a 40°N vers 2014. Les modéles de Mitchell
et al. (2006); Mitchell et al. (2011) montrent aussi une activité nuageuse assez vi-
goureuse autour du solstice, au pole d’été, du au pic d’insolation a cette époque.
L’apport d’énergie radiative permet d’évaporer les liquides, de saturer ’atmosphére
et de produire cette activité qui encadre le solstice et dure a peu prés 3 ans. Le
modele 3D (Mitchell et al., 2011) produit une grande quantité de petites structures
aux latitudes élevées (au dela de 50°) qui ne sont pas observées dans la version
axi-symétrique (Mitchell et al., 2006). Enfin, la version 3D réussit a reproduire les
structures nuageuses observées lors de la transition a ’équinoxe avec des formations
nuageuse associées a 'activité ondulatoire. Cela montre le bon comportement de ce
modele, méme si les nuages ne sont pas prédits par un modeéle de microphysique.

Le modele de Schneider et al. (2012) (fig. 5.14.c) posséde également un schéma
convectif analogue & celui de Mitchell et al. (2011) pour traiter les nuages. Cepen-
dant, dans cet article, ils présentent leur carte de précipitation avec une carte de
fréquence des nuages. Dans leur article, la fréquence des nuages n’est pas clairement
définie, et 'on suppose qu’il s’agit de la fréquence a laquelle se produisent les événe-
ments nuageux dans chaque colonne du modéle, indépendamment de 'intensité de
cet épisode. Cette carte peut étre comparée a la carte des précipitations. Le modéle
de Schneider et al. (2012) présente une bande de nuages quasiment continue et peu
structurée qui semble se déplacer avec I'insolation au cours de ’année. La carte des
précipitations associée (fig. 5.14.c, & droite) montre une bonne corrélation entre les
nuages et « la pluie » mais montre néanmoins que la carte des précipitations et celle
des fréquences des nuages ne sont pas homothétiques. Cela démontre que la carte
des précipitations est une image « distordue » de la carte des nuages. Enfin, Schnei-
der et al. (2012) présentent d’autres sorties de leur modeéle (non présentée ici) qui
donne l'intensité des précipitations (taux de précipitation lors des épisodes de pré-
cipitations) et la colonne totale du méthane. Si la carte des nuages qu'’ils présentent
semble moins structurée que celle de Mitchell et al. (2011), elle présente des struc-
tures similaires. Au pole d’été, I'activité nuageuse semble similaire a ce que prédit
Mitchell et al. (2011) et compatible avec les observations. Mais, la comparaison avec
les observations est moins aisée pour les nuages a 40°S. Au lieu d’un déplacement
net de ce nuage vers I’équateur, Schneider et al. (2012) prédit un faible déplacement
et surtout des nuages couvrant toute la région entre 30°S et 30°N a I’équinoxe ce
qui n’est pas observé. Enfin, il convient de noter la quantité de méthane gazeux est
40% supérieure dans leur modeéle a ce qui est observé en réalité. Cet état est vrai-
semblablement du au trés faible gradient entre I'équateur et le pole d’été (0.5 K)
qui permet d’humidifier efficacement toute l’atmospheére. Cela permet de produire
des pluies abondantes au tropique, mais produit aussi trop de nuages et la quantité
de méthane atmosphérique ne correspond pas a la situation actuelle de Titan.
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FIGURE 5.14 — Cartes de nuages (ou proxy associé) issues de différents GCM. a) le
TGCM-IPSL dans ses 2 versions : 3D a gauche et 2D a droite (Rannou et al., 2006).
b) les GCM 3D (a gauche) et 2D (a droite) de Mitchell et al. (2011); Mitchell et al.
(2006). ¢) le GCM 3D de Schneider et al. (2012).
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Si 'on s’intéresse maintenant & nos résultats, on constate que ’asymétrie des
nuages est nettement plus marquée dans le TGCM-3D que dans son homologue
2D. Le modele de Rannou et al. (2006) est un modele essentiellement basé sur des
connaissance "pré-Cassini" et de nombreuses modifications ont été apportées a ce
modele avant d’obtenir la version 3D (voir p. 122). On note, par exemple, I'ajout de
I’acethyléne dans la microphysique des nuages et la prise en compte de la dissolution
de l'azote moléculaire dans la phase condensée du méthane. Ce dernier phénomeéne
diminue de maniére non négligeable la pression saturation '’ du C'Hj.

La carte des nuages du modele 2D présente les grandes structures nuageuses,
avec les nuages a 40° dans ’hémisphére d’été, et une contrepartie a 40° dans 1’hé-
misphére d’hiver, des nuages intenses pratiquement permanents aux poles, et une
couche nuageuse plus diffuse dans la région polaire, modulée par la saison. Le trop
fort contraste de température entre I’équateur et le pole (6 K) a été identifié comme
étant I’élément majeur expliquant la fausse prédiction du nuage a 40° dans I’hémi-
sphére d’hiver (nord a l'arrivée de Cassini) (Rodriguez et al., 2009). Ce contraste
trop important piége aussi le méthane aux poles qui deviennent des piéges froids.
Cependant, ce modeéle 2D a permis de décrire les grandes lignes de la couverture
nuageuse sur Titan, et leurs mécanismes de formation.

La carte du modeéle 3D est assez ressemblante a celle du 2D, mais les différences
sont remarquables. D’abord, le nuage a 40° dans ’hémispheére d’hiver n’existe plus.
D’autre part le contraste en latitude de la température est bien plus faible que dans
le modeéle 2D et proche de l'observation (Jennings et al., 2009). Le nuage a 40°
dans I’hémisphére d’été, au sud lors de 'arrivée de Cassini, disparait graduellement
entre 2009 et 2011. Le modéle prédit un nuage marqué au pole d’hiver qui est lié
a la descente de I’éthane, de 'acétyléne et des aérosols dans la basse stratosphére.
Le nuage est trés bien structuré et disparait en 2008 comme observé (Le Mouélic
et al., 2012). En revanche, nous n’observons pas de nuages de méthane au pole d’été
durant le solstice. La raison tient & la condition limite a la surface que nous avons
choisi : humidité relative a la surface est rappelée a la valeur 50% par une loi
de flux basée sur ’écart entre I'’humidité de la premiére couche et une valeur de
référence. C’est une approche assez classique pour les GCM, et bien str, fixer une
valeur de 50% interdit la formation de nuages massifs au pole d’été comme dans
les modeles de Mitchell et al. (2011) ou Schneider et al. (2012). En revanche, cela
permet de comparer les résultats du GCM 3D et ceux du 2D (Rannou et al., 2006)
car la méme condition a la limite avait été choisie.

Aux moyennes latitudes, les deux modéles ont un comportement similaire pour
I'extinction des nuages et produisent la couche nuageuse entre ~ 1000 et ~ 600
mbar (voir figure 5.15). Ici, il faut rappeler que le seuil saturation n’est pas le
méme car Rannou et al. (2006) avait utilisé un seuil de déclenchement pour la
pression de vapeur saturante du méthane pur (S, = 1) au lieu de prendre en compte
effet de la dissolution de 'azote (S. = 0.85). Néanmoins le plancher des nuages est
similaire, et les opacités du méme ordre de grandeur (Figure 5.14.a). L’extinction
présente au dessus du niveau 600 mbar dans le modeéle 3D est associée au CyHg et au
C5H, qui forment une sorte de bruine persistante dans la troposphére. Cette bruine
apparaissait déja dans les derniéres simulations effectuées avec le TGCM-2D, mais

10. II abaisse la pression de saturation par rapport au méthane pur d’un facteur d’environ 0.85.
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pas dans la simulation de Rannou et al. (2006). Ces différences sont clairement dues
a des différences de paramétrisation.
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FIGURE 5.15 — Evolution sur une année de Titan du profil vertical de 'extinction
(proxy) des nuages a 40°S pour le TGCM-2D (en haut) et le TGCM-3D (en bas).
Les contours représentent le logarithme de base 10 des valeurs de ce proxy.

Pour comprendre la différence majeure entre le modeéle 2D et 3D, la saturation
est un bon élément. Les deux modéles ont donc une condition au limite similaire
a la surface pour 'humidité du méthane (RHg = 50%). La figure 5.16 présente la
moyenne annuelle de la saturation du méthane dans la troposphére, du sol jusqu’a
~ 25 km en fonction de la latitude. Cette fois, le comportement des deux modéles
est radicalement différent. Dans la version axi-symétrique, le méthane est sursaturé
(S > 1.0) dans la majeure partie de la troposphére de l’équateur aux poles. A
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contrario, dans le modeéle 3D, la sursaturation n’apparait que dans une zone confinée
entre I’équateur et les moyennes latitudes dans une gamme d’altitude plus restreinte.

pression (Pa)

pression (Pa)

Saturation

0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0,95 1

40000

60000

80000
100000

805 605 305 EG 30N SON

Latitude
(a) Modele 2D (Rannou et al., 2006)

Saturation
-l T T T [ T [

0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9

0_75/(_!—0'75‘_\0.75

305 EG

Latitude
(b) Modele 3D

FIGURE 5.16 — Moyenne annuelle de la saturation du méthane pour le TGCM-2D
(en haut) et le TGCM-3D (en bas).

Comme la source de méthane est similaire au sol, les différences observées dans la
figure 5.16 traduisent en fait les différences de comportement du gradient méridien
de température entre les deux modeéles comme le montre la figure 5.18. Un des
plus beaux résultats actuels du TGCM-3D concerne d’ailleurs le comportement de
la température dans la tropospheére. Le TGCM-2D produisait de fort gradient de
température équateur-pole (AT 2 3—4K) dans toute la troposphére. A la surface ce
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gradient était encore plus accentué avec des valeurs pouvant atteindre 5 & 6K. Dans
le TGCM-3D, ce contraste est nettement plus faible dans la troposphére (entre 1
et 2K). A la surface, le gradient est compris entre 1 et 3K (la température est
asymeétrique selon la saison) en bon accord avec les observations (Jennings et al.,
2009). A titre d’exemple, la figure 5.17 montre la température de surface des TGCM
et celle déduite des observations en fonction de la latitude pour la période Cassini

(2004-2007) :
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FIGURE 5.17 — Comparaison de la température de surface observée (Jennings et al.,
2009) avec celle obtenue par les TGCM-2D (en rouge) et TGCM-3D (en bleu).

L’origine exacte de cette amélioration qui conditionne les bons résultats du
TGCM-3D pour la couche de nuage n’est pas déterminée. Il faudrait pour cela
reprendre le TGCM-2D et des tests spécifiques pour le découvrir. Si le besoin d’'un
modele 2D plus fiable, par exemple pour des applications liées aux climats passés de
Titan ou a I’évolution de I'atmosphére sur de grandes périodes de temps, se faisait
sentir, ce serait peut-étre un chantier a engager. Notons toutefois plusieurs éléments
propices a I’amélioration du champ de température. Tout d’abord, le champ de tem-
pérature dépend en premier lieu du transfert radiatif, et dans la version 2D, le calcul
de la partie visible (solaire) était fait avec une orientation diurne moyenne et une
fraction diurne. Or le taux de chauffage solaire moyen de I’atmosphére pour une jour-
née n’est sans doute pas égal au taux de chauffage pour la géométrie moyenne de la
journée. La répartition de 1’énergie radiative en est affectée. Ensuite, la circulation
3D moyenne est aussi différente de la circulation calculée en 2D. Cela est inévitable,
et cette circulation a pour effet de redistribuer ’énergie en latitude et de relaxer le
gradient de température dans la tropospheére. Enfin, une amélioration évidente du
modeéle est liée a la représentation de la couche limite qui a été mise a niveau par un
schéma Mellor-Yamada (Mellor and Yamada, 1982). Cette paramétrisation affecte
aussi la circulation, et cela est évident sur le profil de vent zonal (Lebonnois et al.,
2012).
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FIGURE 5.18 — Moyenne annuelle de la température dans la troposphére en fonction
de la latitude pour le TGCM-2D (en haut) et le TGCM-3D (en bas). Les contours
sont tracés tous les degrés Kelvin.
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Le modele 3D n’est pas encore totalement au point : Certains diagnostiques ne
sont pas sortis. Ce point, essentiellement technique, sera traité avant d’effectuer de
nouvelles simulations. D’autres diagnostiques restent sujet a caution. C’est notam-
ment le cas des précipitation. Le modéle sort effectivement des précipitations dont
la distribution annuelle est similaire & celle des nuages. Cependant les quantités
obtenues sont anormalement faibles (de l'ordre de 1mm.jour™') par rapport aux
résultats du TGCM-2D (quelques microns par jour). Actuellement, nous ne savons
pas si le forgage de I'humidité de surface (RHg = 50%) est responsable de cet état
de fait ou si un « bug » dans le code a échappé a notre vigilance. Les premiers tests
ne montrent pas d’incohérence dans le calculs des précipitations mais seul un test
en supprimant la condition sur RHg nous permettra de s’en assurer. Pour le mo-
ment, les précipitations ne sont pas couplées au réservoir de méthane a la surface
et ce dernier est infini. De fait, cela ne pose pas de probléme dans la mécanique du
modele. Néanmoins, pour étudier en détail le cycle du méthane, ce point doit étre
traité en priorité.
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CHAPITRE 6

Conclusions et perspectives

Ce travail de these s’inscrit dans une longue évolution du modéle de climat global
dédié a Titan et développé a 'IPSL (TGCM). Au début des années 1990, ce modéle
développé en 3D était essentiellement un modeéle de circulation atmosphérique avec
les processus physiques réduits au strict nécessaire : le transfert radiatif et quelques
processus atmosphériques (diffusion, ajustement convectif). Ensuite, pour des rai-
sons pratiques, ce modéle a été porté en 2D pour permettre d’inclure des processus
plus lourds ayant un impact sur le climat. A cette époque, cela était justifié du point
de vue scientifique, car Titan apparaissait essentiellement avec une structure zonale
uniforme. Moyennant une prescription de 'interaction entre les ondes du jet strato-
sphérique et la circulation moyenne, le TGCM-2D donnait des prédictions réalistes.
Bien entendu, la raison technique justifiant le passage en 2D tenait aux temps de
calculs exorbitants d’un modéle couplé en 3D qui auraient rendus cette démarche
impossible. Ainsi, la microphysique des aérosols, puis la photochimie et enfin la mi-
crophysique des nuages ont été successivement incluses et couplées au TGCM-2D.
Cette version bi-dimensionnelle du modéle de climat a permis d’expliquer un grand
nombre des structures observées sur Titan et a permis d’analyser le fonctionnement
de la machine atmosphérique. Avec I'arrivée des sondes Cassini et Huygens, un tres
grand nombre d’observations ont été réalisées et ont mis en évidence la nécessité
de re-développer le modeéle en 3D. Les prédictions du TGCM-2D, suffisantes pour
expliquer les observations avant 2005 ne le sont plus maintenant. Le fonctionnement
du TGCM-2D ne correspond pas a la réalité dés lors qu’on s’intéresse aux détails
fins et, de surcroit, de nombreuses observations révélent des structures qui ont une
structure zonale, ou réparties de maniére non uniforme dans la direction zonale.
Le passage de 2D en 3D a été réalisé dans le cadre du projet ANR Exoclimat et
le modéle produit est maintenant entiérement développé. Ce modéle intégre aussi
les processus photochimiques qui peuvent étre ou non activés. Concernant la mi-
crophysique, il couple la circulation et les aérosols comme le faisait déja le modéle
2D au tournant des années 2000. Au début de ma these, il restait donc & inclure la
microphysique des nuages.

L’objectif de ce travail de thése était avant tout de mettre en place le modéle mi-
crophysique du TGCM actuel (version axi-symétrique) dans la nouvelle version tri-
dimensionnelle du TGCM développée au Laboratoire de Météorologie Dynamique.
Sur la simple considération des temps de calcul, ce modéle microphysique ne peut
pas étre directement inclus dans une version tri-dimensionnelle sans en revoir le
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schéma de fonctionnement. Le travail a donc tout d’abord consister a « simplifier »
le modéle microphysique. La premiére simplification envisageable consiste a réduire
le nombre de traceurs microphysiques du modeéle. La dégradation des résultats en-
gendrée par la diminution du nombre de sections représentant la distribution en
taille des aérosols rend le modéle instable vis & vis des lois microphysiques : Les 10
sections utilisées dans le TGCM-2D constituent un seuil strict en dessous duquel
le modeéle n’est plus représentatif (Rannou et al., 2004). La seconde simplification
envisageable était d’utiliser une représentation paramétrisée des lois de distribution
de traceurs. C’est cette piste qui a été suivi tout au long de cette thése.

Déroulement de la thése

Le développement de la représentation paramétrisée des lois microphysiques a
été relativement tardif dans le contexte de la thése. Dans un premier temps, 1’aspect
fractal des aérosols nous avait convaincu qu’il ne serait pas possible de développer
une telle méthode dans le contexte de Titan : Cet aspect modifie profondeur les lois
microphysiques. Une conséquence est que la loi de distribution n’est pas analytique
(tout comme ses propriétés d’intégration). De fait, on ne peut pas employer de loi
Log-Normale pour la représenter comme ce qui est fait dans le cas général. Ce point
a été I'un des freins majeurs en début de thése a 1’établissement de la méthode.

Si la mise en place d’'une méthode de moments paraissait difficilement concevable
pour la microphysique, il était néanmoins possible d’en tirer profit dans certains
processus du modéle pour lesquels la taille des aérosols n’est pas discriminant (ie : la
diffusion, le transport ou encore l'ajustement convectif). L’idée de la représentation
« mixte » vient de cet état de fait. Cette représentation nécessitant tout de méme de
connaitre la loi de distribution nous encourager a caractériser cette derniére (fonction
analytique, calcul de ses moments ...). Par la suite, une recherche plus approfondie
dans la littérature sur les aspects théorique de la représentation paramétrisée, ont
permis de démarrer un développement plus concret de la méthode.

En paralléle, nous avons entrepris d’effectuer des tests sur les paramétres du
modéle (TGCM-2D) pouvant affecter la couche de nuages dont le but était essen-
tiellement de déterminer si cette derniére pouvait étre mieux représenter dans le
TGCM-2D. Enfin, ’étude menée par ’équipe au laboratoire sur la couche détachée
était une occasion d’utiliser & nouveau le TGCM-2D pour en évaluer le bilan radia-
tif. J’ai donc travaillé sur ce sujet en étudiant d’une part le role de la distribution
des aérosols dans le chauffage radiatif dans cette couche et d’autre part le couplage
radiatif-dynamique.

Développement du modéle en moments de distribution

Le pari a été pris de développer une méthode de moment pour représenter les
lois microphysiques dans les conditions particuliéres de Titan : Le type d’aérosols,
la transition des régimes d’écoulement, ou encore 'effet de la charge électrique sont
autant d’aspects primordiaux qu’il a fallu adapter pour cette représentation. Nous
synthétisons ici 'ensemble des points développés autour de cette méthode :
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(1)

Grace au TGCM-2D, nous avons pu au préalable caractériser la loi de distribu-
tion des aérosols. Une fonction analytique représentative de cette loi nécessaire
au développement de la méthode en moments a ainsi pu étre déterminée (cha-
pitre 2). Il en va de méme pour ’ensemble des outils mathématiques associés
(chapitre 3).

Sur la base des études théoriques publiées sur le sujet, nous avons ensuite décrit
I’ensemble des lois microphysiques pour la brume en tenant compte des deux
types de particules présents sur Titan. L’originalité de ce travail repose essen-
tiellement sur cet aspect. Dans la littérature aucune étude, a notre connais-
sance, n’a présenté la mise en moments des équations de la microphysique en
traitant les interactions de plusieurs types de particules au comportement dif-
férent vis a vis des lois de la microphysique. La microphysique des nuages a
aussi été adaptée en moments.

Une fois les équations écrites en moment, nous les avons testées. Nous avons
testé complétement la microphysique des nuages, en faisant des comparaisons
avec le modéle original décrit en sections. Comme tous les processus ne sont
pas entiérement écrits en moments, il a été nécessaire de développer une repré-
sentation mixte des traceurs a l'aide d’'une méthode de conversion développée
pour I'occasion (voir chapitre 4). Le modéle en moment pour la microphysique
des nuages a été testé dans un modéle 1D qui a permis de valider la méthode
avec, pour rappel, des erreurs globales inférieures a 10% pour 'opacité des
nuages se traduisant par différences inférieures au pourcent sur la tempéra-
ture.

Concernant la microphysique de la brume, nous avons essentiellement testé
la méthode processus par processus. Nous avons vérifié que I'ensemble des
équations écrites pour les aérosols en moments donnait des résultats cohérents
avec les équations originales. L’aspect le plus crucial concerne le processus
de coagulation. Cependant, le temps nous a manqué pour effectuer les tests
équivalents a ceux réalisés pour les nuages. En particulier, certains aspects
importants de la microphysique des aérosols, comme les effets de la charge
électrique, les probabilités de transfert de particules sphériques en agrégats
fractals, restent & valider par rapport & un modéle en sections. Nous avons
donné pour l'instant a ce sujet, des pistes de développement plutot que des
théories bien ancrées. Néanmoins, ’ensemble des développements présentés
dans le chapitre 3 sont cohérents avec les lois de la microphysique telle que
présentées dans le chapitre 2.

L’impact de la nouvelle représentation des traceurs sur les temps de calcul a pu
étre partiellement quantifié dans le cadre du modeéle 1D. La méthode des moments
apporte un gain de temps non négligeable de I'ordre d’un facteur 18 sur, et unique-
ment sur les processus de la microphysique des nuages (condensation et nucléation).
Ce chiffre laisse réveur lorsque 'on se remémore le temps d’exécution du TGCM
(voir table 5.3). Ce facteur de temps ne représente pas, bien entendu, le gain total a
attendre puisque le passage en moment n’aura pas d’impact sur un certain nombre
de processus. Il faut garder a l'esprit que la force et [’intérét de cette méthode, dans
le cadre du GCM, réside dans la réduction du nombre de traceurs microphysiques
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(ce qui a également un impact sur les processus de transport dans la dynamique).
Tel que nous 'avons présentée, la méthode permettrait de diminuer ce nombre de
50 & 7. Si aucun gain de temps ne peut étre extrapolé a 'heure actuelle, il n’en reste
pas moins que cette méthode a un trés grand potentiel ce qui fait de la mise en place
du modéle de brume en moments une priorité pour les futurs développements du
TGCM-3D.

Inclusion de la microphysique des nuages dans le GCM 3D

En paralléle au développement de la méthode des moments, le modéle de mi-
crophysique des nuages du TGCM-2D a tout de méme été mis en place dans la
version 3D. Afin d’exécuter les simulations dans les meilleurs conditions possibles,
deux simplifications ont été apportées au modéle :

(1) Le calcul des propriétés optiques des gouttes, évalué a chaque appel du
transfert radiatif a été révisé afin de réduire le temps de calcul associé. Nous
utilisons une table pré-calculée des propriétés optiques en fonction du para-
métre de taille. Actuellement, le schéma de construction de la table ne tient
compte que d'une taille unique de particule et doit étre révisé pour mieux re-
présenter la distribution des gouttes. L’emploi de cette distribution permettra
de lisser les oscillations de Mie, dont l'effet a été ignoré jusqu’a présent. Ces
oscillations peuvent créer a terme un biais dans I'opacité des nuages et avoir
un impact sur le transfert radiatif.

(2) La microphysique a été mise en place dans le modéle de fagon & pouvoir
s’exécuter soit en 3 dimensions, soit en 2 dimensions. Dans le second cas,
les processus de la microphysique sont calculés en moyenne zonale, puis les
tendances sont reconverties en 3D en respectant la masse totale du traceur
considéré (chapitre 5). Cette simplification était déja mise en place pour la
microphysique de la brume dans le modéle mis a notre disposition durant la
these. Nous l'avons étendu a la microphysique des nuages. Notons que cette
approche n’est pas équivalente au modeéle 2D car les traceurs sont transportés
par la circulation en 3D dans la partie dynamique.

Le choix de ces simplifications peut étre discuté et ces « solutions » ne peuvent
étre que temporaires '. Néanmoins, ces simplifications ont permis d’effectuer les pre-
mieéres simulations du modéle 3D couplé. Les temps de calcul extrémement long
(~ 17 jours pour une simulation d’un an), et I’ajustement progressif des paramétres
du modéle n’ont permis de simuler que 8 années de Titan avec le couplage des
nuages. Le modeéle n’est pas encore convergé dans la partie troposphérique et les
champs évoluent lentement.

Les premiers résultats obtenus sur la couche nuageuse sont trés encourageants.
L’asymétrie des nuages est bien plus marquée que dans le modéle axi-symétrique et
varie peu d'une année sur autre 2. Cette amélioration est assurément liée & 1’amélio-
ration des gradients méridiens de température dont ’explication doit se trouver dans

1. La version finale du modéle 3D ne devrait plus disposer de ce genre de simplifications.
2. Les structures nuageuses sont donc assez stables pour ne pas étre considérées comme des
états transitoires.
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la modélisation de la dynamique en 3D, ainsi que dans la mise & jour du schéma
de couche limite (Lebonnois et al., 2012). Ce modéle est & méme d’améliorer les
résultats concernant la couche nuageuse par rapport a la version axi-symétrique.

Deux remarques s’imposent. La version actuelle de TGCM-3D avec nuages est
utilisable en 1’état, mais avec des temps d’exécution trés longs. Néanmoins, il est
déja possible de démarrer des études concernant le climat de Titan et 'impact de
différents parameétres ou conditions aux limites. La position des sources de méthane
a la surface est sans doute un élément crucial de la couverture nuageuse. Cependant,
on ne pourra jamais faire des études trés poussées avec ce modéle en 'état compte
tenu de sa lenteur. Ces simulations ont aussi un intérét, plus technique, pour les
futurs développements du modéle car ils permettront de débuter les simulations
de test en représentation moments a partir d'un état de 'atmosphére proche de
la convergence. De plus, les résultats de la représentation moments pourront étre
directement comparés aux simulations actuelles. Elles constituent de ce point de vue
une base de travail déja bien avancée.
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ANNEXE A

Développement des équations de la
coagulation en moments

Cette annexe détaille le développement des équations de la coagulation en mo-
ments a l'ordres 0 pour le mode sphérique dans les deux cas extréme du régimes
d’écoulement. Afin de faciliter la lecture, I’équation de départ 3.19 est reprise ici.
Les expressions du kernel de coagulation (équations 3.22 et 3.24 pour le régime hy-
drodynamique; 3.27, 3.28 et 3.30 pour le régime moléculaire) seront aussi reprises
au fur et a mesure du développement.
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o Jo

-~

L
+ /Om/oooﬁSF (ri,r) (=) ng(ri)ng(r;)dr; dr; (A.3)

J/

Iy
La simplification de cette équation se fait en deux étapes. En premier lieu, il est né-
cessaire de développer complétement chacune des intégrales en polynémes du rayons.
Une fois cette étape effectuée, on applique le type de transformation présenté en page
56 et que nous reprenons ici a titre d’exemple. Ainsi pour l'intégrale quelconque
faisant intervenir les deux modes, on peut écrire :

I:// (Tf+r§§)nS(ri)nF(Tj)dTide
0o Jo
I:/ / TfnS(Tz)nF(Tj)dedT]+/ / T?ns(ri)nF(Tj)dride
0 70 0 Jo
:/ Tfns(ri)dri/ nF(Tj)de+/ ns(m)dm/ 'r’fnp(rj)drj
0 0

0 0
= My Mg + Mg M,

(A4)

Notons, & nouveau, que cette transformation n’est valable que si les variables r; et
r; sont décorrélées, ce qui est effectivement le cas dans notre étude.
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Annexe A : Développement des équations de la coagulation en moments

Régime hydrodynamique

En régime hydrodynamique (Kn < 1), les deux kernels de coagulation qui nous
intéressent pour le développement se présentent de la maniére suivante (équations
3.22 et 3.24) :

SS T Tj 1 1 T‘j Tr;
i Keo|24—4+—=4+C|—+—+ =+ =
co (riry) = CO[ +Tj+ri+ (Ti+ j+7“z'2+732')}
3/Dj
4 Er
SF T
co (risrj) = Kco |2+ ET;/Df + T
J
3/Dy
1 1 Er; .
+O| 4 —5, + 7?2 +—
i Erj i ET?/Df
(Df—3)
2kT
Avec E =1 ! , O=Ax )N et Keo=——.
31

Pour l'ordre k = 0, les termes [; et I, peuvent s’additionner pour donner :

11+12:< )/ / BCO ri,7;) ng(ri)ng(r;)dr; dr;
-2 i Ty 11 ri n
:<07)KCO// {2+—+—]+C(—+—+—;+—2)]
2 0o Jo o T riooTy Ty T

x ng(r;)ng(r;) dr; dr;

En développant chaque terme de 'intégrale et appliquant la transformation repré-
sentée par 1’équation A.4, on obtient de fait :

cO __ 9
41, — (poT) Keo x [2 ME + 2MS MP + 20 (MZMS, + MfoQ)]

Le méme raisonnement peut s’effectuer pour I3, en prenant garde d’associer les ordres
des moments au bon mode. On obtient alors :

I = — //BCO ri,75) ng(r)np(r;)dr; dr;

3/Dy
__x +Erj
cO 3/Df r;
ey +ET§/Df+ i (ri)nr(r;) drid
i E'I’?/Df Ti2 EQ»,»?/Df ng(ry)np(r;)dr; dr;

Is = —Kco [2 MSME + E MfM_FDi + EM_SlMl;i
f f

+C (M_SlMg“ +ETMFMY, + EMSMY + B MfM_FL) }
Dy Dy Dy
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L’addition des 3 termes I, I, et I3 permet d’obtenir ’équation d’évolution du mo-
ment d’ordre 0 du mode sphérique pour le régime continu en fonction uniquement
des moments de la distribution et d’'un pré-facteur dépendant des propriétés atmo-
sphérique :

AMS
=1 I 1
& oo 1 +1lo+13
dMOS co 52 S a8 S 7S SarS
co
— Kco {2M§M0F+E‘1 Mfo;i +EM_§M§i (A.5)
f f

+C (M_SlMOF +ETMEME, +EMSME
Df D

+E2MPMF, )}
f D

f

Afin d’obtenir I’équation 3.32, un derniére étape est nécessaire. Il s’agit d’éliminer
tous les moments intermédiaires apparaissant dans I’équation A.5 en les substituant
par la relation inter-moments a(k) = My/ (r§ x M) décrite dans la section 3.2.1.
Cette substitution doit étre effectuée pour les deux modes en utilisant les fonctions
ags(k) et ap(k), respectivement associées au mode sphérique et au mode fractale.
Nous rappelons que ces deux modes ont chacun un rayon caractéristique qui leur est
propre et qui se calcule de la fagon suivante :

LM ’ 1 M ’
To. = —= ;o To. = —
Cs as(3) - Mg rOr ap(3) - MF

L’équation 3.32 devient alors, sous sa forme développée :

M

= Kco (poco_ 2)
co

1+ ag(-1)as(1) + < (as(—l) + ag(1) Oés('2)>] MOS2

TCS

~ o [ 2+ B reyrey s ar () + Bl as( ar ()
+0 ((ratast) + B ap() + Eva il as(2) r(3)
+E%rg, r(;i/Df as(1) ap (Dif) ) ] M5 ME

Que l'on réécrit plus simplement (équation 3.32) :

Mg
dt

= (67 = 2) 2857 x M 25 M
co

Le déroulement des autres équations d’évolution pour la coagulation suit exacte-
ment le méme schéma. L’ensemble des coefficients v présentés dans cette annexe
et dans la section 3.3.1.6 sont présentés dans I’annexe A. Nous exposons tout de
méme le déroulement de 1’équation d’évolution du moment d’ordre 0 dans le régime
moléculaire afin de présenter 'introduction des termes b, dans le développement.
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Annexe A : Développement des équations de la coagulation en moments

Régime moléculaire

En régime moléculaire (Kn > 1), les trois kernels de coagulation qui nous inté-
ressent pour le développement se présentent de la maniére suivante :

T (riyr) = b Besy (riyry)
Far (risry) = b2 Beay (riyry)
%4 (s, ) bT46FM (73, T])

3/2 2 1/2

g}s\}(ruﬁ) KFM[T;/2+2’/‘Z-_1/TJ+T +r ry 3/2 +2mr) /+r
f’FM (TZ,T]) KFM [ 1/2+2E —-1/2 3/Df+E2 —3/2 6/Df g 3/2

6—3Df 12—3Df ]

‘ 2Df

+2Emr; P14 g2 r;

(Df—3)

6kT
Avec E =rm | et Kpy = (—)
Pp

Ici les termes T1, T2 et T4 sont respectivement associés aux kernels de coagu-
lation des des termes Iy, I et I3 de I'équation A.1. A Tordre 0, les termes b1 et
be? sont égaux et on peut directement développer le terme I; + I de la maniére
suivante :

-2
I +1, = ( )/ / bTIBFM (ri,7j) ng(r)ng(r;)dr; dr;

:< — )leKFM// 1/2+2T /7,]+7, 3/2 2"‘7'7'3/2

+2mr; V24 7‘1/2 } ns(r;)ng(r;) dr; dr;
Comme dans le cas du régime hydrodynamique, le développement de chaque terme

de l'intégrale et 'application de la transformation représentée par I’équation A.4,
permet d’obtenir :

FM
—2
L+1= <p70

5 ) LK ey X [2 MSMS + 4M5 M5 + 2M_%M§]
2 2 2

Le développement pour I3 s’effectue de la méme maniére avec les méme remarque
que pour le régime hydrodynamique :

//bT4 o (riy i) ng(ro)np(r;)dr; dr;

= —bg4KFM/ / ril/2 +2 E'r;l/zfr’?/Df + B2 r;3/2r?/Df + 7’@-27’;3/2
0 Jo

I3

6—3Df 12—3Df

+2Err, " 4 Bt ]an(n)”F(’f’j)d’f’id”’j
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Iy = —bl* Kpyy [M?MOF +2EMS MY + E*MS MY + My MY
2 2 Df 2 Df 2

63Dy i
2Dy 2Dy

+2EMSM 3D +E2MSM12 SD]

L’addition des 3 termes I, I et I3 nous donnent pour le régime moléculaire :

dMy
=L+ +1
a | 1 +1lo+13
dMy _ (FM T1 S8 S AsS S 278
— (pE™M = 2) b Ky x | Mg M + 2M5, ME + M M;
dt FM 2 T2 2
— U Kopar | MYMY +2EM_S’%M% +E2M_S%M§% (A.6)

+ My M + 2 E My M sp, + E* My M- ?,Df]

2Df 2Df

Afin de retrouver la forme compacte (équation 3.36) de 'équation d’évolution, nous
effectuons ici aussi la substitution des moments d’ordre intermédiaires par la fonction
« dans la formule A.6 pour finalement obtenir la relation suivante :

dM?
ol =0 K] (05 = 2) [as(3) + 205(-5) as(D) + as(-) as(2)]
FM
_ D
| s + 20 s ()
—3/2 6/D 3/2
+ B2 gl as(-3) an( ) + g o) as(2) ap(-3)
o 6-3D ngDf 12-3D
+2E7’CSTCFf as(l)ap( f>+E2rCF ap( 2fo>
Ou encore :
dM5 2
| = @0 = 2) 0" MG =g MM
FM
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Annexe A : Développement des équations de la coagulation en moments

Pré-facteurs des équations de la coagulation

Cette courte section rassemble les expressions de tous les pré-facteurs (ainsi que
leur coefficients) utilisés afin de simplifier les équations d’évolution de la loi de distri-
bution en moments pour le processus de coagulation. L’ensemble de ces expressions
contient des pré-facteurs communs et spécifiques au régime considéré que 'on se
propose de rappeler. Les renvois de page font appel aux définitions complétes de ces
pré-facteurs dans la section 3.3.1 du manuscrit :

Pré-facteurs spécifiques au régime considéré

Ko — 2KT Pré-facteur « thermodynamique » pour le
co = (& . .
3n régime continu (p. 61).
C=Ax), Pré-facteur de transition de régime
(p. 61).
6KT\ /2 Pré-facteur « thermodynamique » pour le
Kpar= (== ¢gime moléculaire (p. 63
Py régime moléculaire (p. 63).
Coefficient de substitution pour ’expres-
bi sion de [ dans le régime moléculaire
(p. 63).
Pré-facteurs communs dans les relations
ag(x) Relation inter-moment de ng(r) (p. 46).
ap(x) Relation inter-moment de ng(r).
1 MS 1/3
3 , . .
r. = - Rayon caractéristique de ng(r).
s <a5(3) i y q s(r)
1 M?)F 1/3
T = — Rayon caractéristique de ng(r).
Dy Dimension fractale des aérosols.
D]ff);?’ Pré-facteur intervenant de la conversion

rayon apparent <> rayon bulk (p. 53).

Régime continu

$8,00 _SFCO _FFCO _S8SCO SF,CO iy . .
Les termes 7, » Yo » Yo V3 et s sont associés aux équations

3.32 & 3.35 (voir page 66) et s’écrivent de la maniére suivante :

7550 = [ 1+ ag(l) as(—1) + % <Oés(—1) + aS(l)O‘S(_Q))} x Kco

~3/Dj
vo 00 = [ 2+ as(1) reg OZF(—D%> Tci/ "B
+ as(l) el O‘F(D%) 7f’j/FDf E

152



FF,CO __

o 75700 = { 205(3) 4+ ag(2) ag(1) + ag(4) ag(—1)

n TQ ( as(1)’ + as(4) as(—2) + as(3) as(—1) + as(2) ) }
Cs
Kco

as(3)* rd,
3/D
.« 0= [ 205(3) i, + as(4) vy o (— ) oy BT
+as(2) rg, aF<Df) Sy
+C x <a5(2) r%s + ag(3) r%sap<—Dif) r(;i/Df E1!

+as(l) 7oy aF(Df) Y01

Kco

X
as(3) ap(3)r e,

6/D
+ ag(4) résap(_Dif) CF/ rE? )

Régime moléculaire

FM F,FM _FF,FM _SS,FM SE,FM .y )
Les termes fySS , fyé; » Yo V3 et ;3 sont assocliés aux équa-

tions 3.36 & 3.39 (voir page 67) et s’écrivent de la maniére suivante :

° fyOSSFM [ S(%) —+ 20[5’(].) O[S(—%) + aS(z) aS(__)i| X Té«/; le KFM

o« 0" = fas( el v 2B as(=) el e () e,

+ B as(=3) red” an(#) v
+ ag(2) TCS ap(——) 7’52/2
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Annexe A : Développement des équations de la coagulation en moments

G*SDf
6—3Dj 2Dy
+ 2 EO(S(l) TCS aF(W) TCF
1273Df

2 12—-3D - 2Dy T4
+ F aF(Tff)TCF ! ] Xbo KFM

b Lo (520) () on(552) + (D ()|

12-3Dy
2D
f 2 T3
X T‘CF E* x bO KFM

) %;)S’S,FM = [Ozs(%) + 2&5(1) as(g) + Ozs(2) Ozs(%) + a5(5) Ozs(—%)
T1/2
—|—2045<4) Oég(—%) —|—Oé5(3) Oés(%) ] X Cs 5 b§4KFM
Ozs(g)

3/D
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