3 Les modèles numériques de simulation

La simulation numérique est une des composantes essentielles du programme ESQUIF. Les modèles mis en œuvre à l’occasion de la modélisation des différentes Périodes d’Observations Intensives (POI) couvrent la gamme des outils aujourd’hui disponibles pour étudier les processus de pollution photochimique depuis l’échelle régionale jusqu’aux l’échelles continentale et globale. Cette variété de modèles regroupés au sein du même projet, en constitue un élément de réussite important. En pratique, Sept modèles différents ont été utilisés pour les études présentées dans les chapitres suivants :

· Le modèle de rétro-panaches («backplumes»), développé à l’Institut Pierre-Simon-Laplace du CNRS, est un modèle de trajectographie lagrangienne, qui permet de déterminer de façon très économique l’origine des masses d’air importées sur la région Parisienne. Outre l’advection par le vent moyen, une représentation simple de la diffusion turbulente permet de prendre en compte l’effet du cisaillement de vent au sein de la couche limite atmosphérique.

· Le modèle MOCAGE de Météo-France correspond à une nouvelle génération de modèles globaux de chimie et de transport 3D, capables de simuler les processus chimiques et dynamiques sur un spectre large d’échelles spatiales. En particulier, MOCAGE permet de s’affranchir du besoin de conditions aux limites et de simuler quantitativement la qualité de l’air à l’échelle régionale. En outre, les sorties de MOCAGE peuvent être utilisées pour alimenter des modèles d’aire limitée, comme Méso-NH-Chimie, en conditions aux limites latérales et supérieure.

·  Le modèle CHIMERE, de l’Institut Pierre-Simon-Laplace est un modèle constitué de deux domaines d’aire limitée imbriqués. Son originalité est d’utiliser directement le forçage de modèle opérationnels de météorologie de grande échelle pour réaliser des simulations détaillées jusqu’à fine échelle. C’est un modèle peu coûteux informatiquement, qui peut être mis en œuvre sur des moyens informatiques légers. En outre, CHIMERE est muni d’un modèle adjoint, qui permet notamment de mener à bien des expériences de sensibilité.

·  Méso-NH-Chimie, développé en collaboration entre le Laboratoire d’Aérologie et Météo-France, correspond à la pointe de l’état de l’art en matière de modélisation chimique et dynamique à méso-échelle. Il permet en particulier de simuler les processus à très fine échelle (comme par exemple, l’îlot de chaleur urbain) et d’effectuer des simulations sur orographie complexe. Plusieurs domaines imbriqués à double sens permettent aujourd’hui de descendre à des résolutions sub-kilométriques.

· AZUR, mis en œuvre au Laboratoire Inter-universitaire des Systèmes Atmosphériques, est historiquement le premier modèle Français de simulation de la qualité de l’air à l’échelle régionale. C’est un modèle de chimie-transport, qui nécessite d’être alimenté par les champs dynamique d’un modèle météorologique de méso-échelle. 

· POLLUX est un système de prévision basé sur une version antérieure du modèle CHIMERE. 

· NEUROZONE est un modèle statistique de prévision de pics d’ozone, développé au Laboratoire Inter-universitaire des Systèmes Atmosphériques, basé sur une approche récente et originale.

Bien que ces différents modèles poursuivent des objectifs essentiellement différents et ne sauraient donc être directement comparés, nous proposons de regrouper dans les trois tableaux qui suivent la synthèse des principales caractéristiques des modèles (excepté les deux systèmes de prévision, qui se prêtent mal à cet exercice). Ces tableaux permettent d’évaluer rapidement la différence de complexité entre les outils déterministes. Les parties suivantes de ce chapitre offrent une description détaillée de ces modèles, classés en trois catégories : les  modèles d’échelle continentale ; les modèles d’échelle régionale ; les systèmes de prévision.


« backplumes »
MOCAGE
CHIMERE
Méso-NH-C
AZUR

Type
0D lagrangien
3D multi-échelles

global
3D multi-échelles

aire limitée
3D multi-échelles 

aire limitée
3D

aire limitée

Forçage météo
ARPEGE
ARPEGE / ALADIN
ECMWF pour ESQUIF
ARPEGE, ECMWF
ECMWF pour ESQUIF

Dynamique
forcée
Forcée
Forcée
simulée (Méso-NH)
forcée

Emissions
EMEP (modifié)
GEIA / EDGAR
EMEP (modulées par GENEMIS)

cadastre AIRPARIF
GENEMIS
cadastre AIRPARIF modifié

Init. chimie
Sans chimie
Climatologie
Précédent run
run MOCAGE
CHIMERE

Cond. limites chimie
Aucunes
Aucunes
Climatologie modèle MOZART
run MOCAGE
CHIMERE-continental

Tableau 3.0.1 : Type des modèles et données d’entrée.

« backplumes »
MOCAGE
CHIMERE
Méso-NH-C
AZUR

Domaine(s)
Europe de l’Ouest
a) globe

b) 6000(3000 km2
c) 1800(1400 km2
a) Europe de l’Ouest

b) Ile-de France
a) 800 ( 800 km2
b) 150 ( 150 km2
150x150 km pour ESQUIF

Points de grille
lagrangien
a) 180(90

b) 60(30

c) 72(56
a) 65 ( 33

b) 25 ( 25
a) 54 ( 54

b) 50 ( 50
25x25

Résolution
0.5°
a) 2°

b) 1°

c) 0.25°
a) 0.5°

b) 6 km
a) 15 km

b) 3 km
6 km

Niveaux vertic.
Sans
47
5
60
9

Niveaux < 1000m
Sans
6-7
3
20
5

Sommet
1500m
5 hPa
700 hPa
100 hPa
2800m

Tableau 3.0.2 : Grilles et discrétisations employées.


« backplumes »
MOCAGE
CHIMERE
Méso-NH-C
AZUR

Advection
euler explicite
semi-lagrangien
PPM
MPDATA
Léonard Ordre 3

Diffusion horiz.
Sans
Sans
Sans
Deardorf (3D)
Oui (Kh)

Vitesse verticale
Sans
Recalculée 
recalculée
non-hydrostatique
recalculée

Couche limite
0-1500m fixe le jour
implicite
recalculée (profils thetav)
implicite
implicite

Intégration
Sans
sép. Opérateurs
TWOSTEP global
sép. opérateurs
Sép. opérateurs

Intég. chimie
Sans
semi-implicite symétrique
TWOSTEP
QSSA
TWOSTEP

Dépôt humide
Sans
pas pour ESQUIF
Sans
pas pour ESQUIF
Sans

Dépôt sec
Sans
résistances de surface / ISBA
résistances de surface
résistances de surface / ISBA
Constant pour ESQUIF

Diffusion vert.
aléatoire 0-1500m le jour
Kz [Louis, 1979]
Kz [O’Brien, 1970]
Deardorf (3D)
Kz (Louis)

Nébulosité
Sans
simulée 3D 
forcée (3 couches)

nébulosité basse recalculée
pas pour ESQUIF
Sans

Photolyses 
Sans
tabulées
tabulées
tabulées
Tabulée, recalée sur mesures JNO2

Photo. / Nuages
Sans
Oui [Hauglustaine et al., 1998]
Atténuation Statistique sur mesures JNO2
pas pour ESQUIF
Sans

Mécanisme chimique
Sans
RACM [Stockwell et al., 1997] + REPROBUS [Lefèvre et al., 1998]
MELCHIOR
a) RACM [Stockwell et al., 1997]

b) RELACS [Crassier et al., 2000]
MoCA 2.10a modifié

Chimie aqueuse
Non
non
Non
non
Non

Espèces
0
108
82
a) 73

b) 37
65

Tableau 3.0.3 : Algorithmes numériques et paramétrisations physiques et chimiques.

3.1 Modèles d'échelle continentale

3.1.1 Modèle lagrangien « backplumes »
Dans le but d’étudier l’origine des masses d’air arrivant sur l’Ile-de-France (ou ailleurs), un modèle lagrangien de rétro-panaches a été développé à l’IPSL. A l’instar d’un panache « direct », comme cela peut être observé en aval d’une source ponctuelle (industrielle, par exemple) ou d’une agglomération, le nuage de molécules arrivant en un lieu à un instant donné produit un « rétro-panache » lorsqu’on représente son évolution temporelle en remontant le temps. C’est ce rétro-panache que l’on cherche à modéliser ici.

L’élargissement de ce rétro-panache en remontant le temps est du, comme pour le panache direct, au mélange turbulent, particulièrement actif dans la couche limite estivale lors d’épisodes ensoleillés où l’air subit de forts mouvements ascendants et descendants. Aussi, le modèle de rétro-panaches consiste à intégrer, à l’envers, la trajectoire lagrangienne de 50 particules arrivant à Paris en supposant, durant les heures convectives (9HTU-18HTU), une altitude aléatoire entre 0 et 1500m, altitude qui est modifiée toutes les heures. Ainsi, la différence de force et direction du vent horizontal avec l’altitude donne une dispersion naturelle et chacune de ces rétro-trajectoires devient rapidement différente, formant un nuage de points décrivant l’origine possible de la masse d’air.

La Figure 3.1.1 donne un exemple de deux rétro-panaches arrivant sur des points de mesures (Sud-Ouest et Nord-Est) durant un des vols matinaux du MERLIN de METEO-France (le 9 août 1998). Chaque nuage de points (pris toutes les 24 heures en arrière dans le temps) est représenté. Les concentrations d’ozone (en ppb) mesurées sont inscrite au long du vol. Le rétro-panache arrivant au coin Nord-Est du vol (ozone modéré) a stagné pendant 1-2 jours alors que celui arrivant au coin Sud-Ouest a stagné 5 jours sur des zones de fortes émissions, d’où la différence de concentrations observée.
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Figure 3.1.1 : Rétro-panaches arrivant aux deux points SW et NE de la trajectoire de l’avion lors du vol du MERLIN (METEO-France) du 9 août au matin. Les concentrations mesurées sont affichées dans les boîtes jaunes. La position de chaque rétro-trajectoire est indiquée par les nuages de points toutes les 24 heures précédent l’arrivée. par exemple , les trajectoires arrivant au point NE sont situées sur l’ouest de la Belgique 24 heures avant (points rouges) alors que celles arrivant au point SW sont situées sur le Limousin. Les rétro-panaches sont calculés à partir des analyses de vent du modèle ARPEGE de METEO-France.

3.1.2 Modèle 3D multi-échelles MOCAGE 
3.1.2.1 Description générale

Le projet MOCAGE a été initié a Météo-France en 1998 avec pour objectifs la prévision de la qualité de l’air depuis l’échelle globale jusqu’à l’échelle régionale. MOCAGE a été notamment conçu dans la perspective de pouvoir s’affranchir des questions de conditions aux limites horizontales et verticales et d’être en mesure d’effectuer des simulations continues sur de longues périodes. Le modèle traite simultanément plusieurs niveaux de grilles imbriquées, à résolution croissante. Il peut être utilisé en mode forcé par les analyses et les prévisions des modèles opérationnels de Météo-France (ARPEGE et ALADIN) et du Centre Européen de Prévision Météorologiques à Moyen Terme (CEPMMT), ou en mode couplé avec le modèle de circulation générale ARPEGE-Climat. Ce modèle s’appuie sur un schéma d’advection semi-lagrangien, qui permet de considérer plus d’une centaine de traceurs dans le modèle, ordre de grandeur typique des schémas détaillés pour la chimie de l’ozone dans la basse troposphère. Les premières simulations de qualité de l’air, impliquant un ensemble complet de paramétrisations physiques et chimiques, ont été réalisées au cours de l’année 2000. Une description succincte de MOCAGE est donnée dans [Peuch et al., 1999]. A l’échelle internationale, nous participons au programme MOZAIC et aux études d’impact des avions subsoniques et supersoniques (SCENIC). MOCAGE est actuellement utilisé en dehors de Météo-France au Laboratoire d’Aérologie et le sera bientôt au LISA, dans le cadre d’un projet commun d’étude et de réalisation d’une climatologie à multi-échelles de la pollution des basses couches et de la troposphère libre.

3.1.2.2 Forçage et géométrie

Pour la simulation des périodes d’observation intensive d’ESQUIF, MOCAGE est utilisé dans une configuration off line, forcé par les analyses et de prévisions à courte échéance du modèle météorologique opérationnel de Météo-France ARPEGE. MOCAGE possède 47 niveaux verticaux du sol jusqu’à 5hPa en coordonnées verticales hybrides (,P) ; la couche limite concerne de l’ordre de 7 niveaux et le premier niveau du modèle est à environ 20m au-dessus de la surface. Il est utilisé dans une configuration à 3 domaines imbriqués (two-ways) : le globe est couvert à une résolution de 2 degrés ; une zone couvrant une partie de l’Atlantique, l’Europe et le bassin méditerranéen à une résolution de 1 degré ; la France est vue à une résolution de 0.25 degrés.

3.1.2.3 Paramétrisations physiques et chimiques

Pour ce qui concerne les paramétrisations physiques, le modèle utilise une paramétrisation de type Kz [Louis, 1979] de la turbulence dans les basses couches ; pour le transport convectif et le lessivage par les précipitations, le schéma de convection de [Bechtold, 2001] est employé ; il produit également des distributions tridimensionnelles de nébulosité et de précipitations convectives ; la nébulosité et les précipitations de grande échelle (ou stratiformes) est diagnostiqué à partir des profils de température et d’humidité, comme dans ARPEGE. Pour la chimie, un schéma chimique stratosphérique et troposphérique, basé sur RACM [Stockwell, 1997] et REPROBUS [Lefèvre, 1994], est employé. Il comporte une centaine d’espèce et plus de 350 réactions. Les fréquences de photolyses (49 dans cette version) sont calculées off-line à l’aide du modèle TUV4.1 du NCAR (S. Madronich) ; elles sont tabulées pour des conditions de ciel clair en fonction de l’altitude, de l’angle solaire zénithal, de la colonne d’ozone située au-dessus du point de calcul et de l’albédo du sol. Dans MOCAGE, en fonction de la nébulosité tridimensionnelle, les fréquences sont modifiées suivant [Hauglustaine et al., 1998]. Le dépôt sec en surface s’appuie sur les paramétrisations de [Wesely,1989], mais présente un traitement plus détaillé des résistances de surface aérodynamique, laminaire et stomatale. Ces résistance sont paramétrisées suivant le schéma ISBA de Météo-France, qui prend notamment en compte le contenu en eau du sol.

3.1.2.4 Emissions

Les émissions naturelles et anthropiques sont issues de plusieurs sources : sur le globe et à une résolution horizontale d’un degré, les émissions des programmes IGAC/GEIA et RIVM/EDGAR sont employées. Ces inventaires sont disponibles avec une résolution temporelle mensuelle ou annuelle (suivant les composés et les sources), mais des profils temporels ad hoc peuvent être imposés (comme, par exemple, pour moduler les émissions par le trafic routier en fonction de l’heure locale ou du jour de la semaine) ; sur l’Europe et la France, des émissions à plus hautes résolutions spatiales et temporelles peuvent être employées. Les émissions pour un jour et une heure données sont modulés par des profils temporels ad hoc ou lorsque les sources présentent une dépendance avec la météorologie ou les conditions de surface par les prévisions météorologiques qui forcent MOCAGE.

3.1.3 Modèle eulerien CHIMERE-Continental 

3.1.3.1 Principes de modélisation

CHIMERE est un modèle de chimie-transport tridimensionnel dont l’objectif est la simulation et la prévision, pour des coûts numériques modérés, des polluants intervenant dans la qualité de l’air. Ce modèle prend en entrée les variables « standard » des modèles numériques de prévision du temps (vent, humidité, température, précipitation, nébulosité), et calcule, à partir d’un jeu d’émissions de polluants (NOx, COV, CO, SO2) le transport, la chimie et le dépôt sec de ces polluants. Seuls des calculs diagnostiques météorologiques sommaires sont effectués (hauteur de mélange, variables pertinentes pour le dépôt et l’atténuation du rayonnement par les nuages) sont effectués à partir des variables météorologiques d’entrée permettant un faible coût numérique.

Ainsi, aucun calcul météorologique à méso-échelle n’est effectué, ce qui rend les résultats sur les régions de terrain complexe moins fiables. Néanmoins, l’application de ce modèle à l’Ile-de-France a montré, pour la simulation des photo oxydants, que l’utilisation de variables météorologiques de grande échelle (typiquement 50 km) était suffisante. Bien qu’il soit possible de l’utiliser dans un mode hautement résolu, les applications de ce modèle, à l’heure actuelle, ont été réalisées dans un cadre simplifié, avec 5 niveaux verticaux couvrant la couche limite.

Le fait que CHIMERE puisse être utilisé à la fois en aval de modèles météorologiques de grande échelle et en aval de modèles météorologiques de plus petite échelle confère à ce modèle une grande souplesse d’utilisation et une grande portabilité. La version continentale décrite ici sur un ordinateur de type PENTIUM III 933 mHz en une petite dizaine de minutes par jour simulé, ce qui permet rapidement d’effectuer une simulation sur une saison entière, afin d’obtenir des résultats pouvant être analysés de façon statistique.

Cette version continentale est aussi destinée à fournir des conditions aux limites pour des modèles d’échelle régionale. Ainsi, un modèle régional de résolution fine, pouvant être employé à l’analyse fine d’épisodes, l’étude de scénarios de réductions d’émissions, peut utiliser les valeurs aux limites de CHIMERE-continental pour le forcer. Plusieurs versions régionales de CHIMERE ont été utilisées, notamment dans cette étude, mais la version continentale peut être « branchée » a priori sur n’importe quel système de modélisation à petite échelle.

3.1.3.2 Géométrie du modèle

Le modèle décrit les concentrations des polluants représentés sur une maille de ½ degré horizontalement. C’est à peu près la résolution effective des modèles de prévision météorologiques du CEPMMT et d’ARPEGE. Le domaine couvre l’Europe de l’Ouest (-10W ; 22E  ; 40N ; 57N). Le maillage est donc de 65x33 cellules. La résolution choisie correspond également approximativement à celle de la base de données d’émissions (voir plus loin). Le maillage du modèle est représenté dans la Figure 3.1.2.

Verticalement, le modèle décrit les concentrations dans 5 couches couvrant l’ensemble de la couche limite, de 0 à 3000 m, la première ayant une hauteur d’environ 50m, et les autres couches étant fixes en « niveaux hybrides -p », afin d’être mieux adaptées aux niveaux du modèle météorologique du CEPMMT.
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Figure 3.1.2 : Domaines de simulation (continental et régionaux de CHIMERE multi-échelles). Chaque point représente un point de grille du modèle continental. On représente aussi les deux domaines « régionaux » utilisés jusqu’à maintenant.

3.1.3.3 Le traitement du transport

Le transport horizontal est traité au moyen du schéma numérique « PPM » (Parabolic Piecewise Method), d’ordre 3, qui a montré de meilleures performances que d’autres schémas. Toutefois, seules les espèces lentes sont transportées avec ce schéma, les autres étant transportées avec le schéma classique « amont » d’ordre 1, afin d’optimiser le temps de calcul.

Le transport vertical est diagnostique, et compense la convergence / divergence des flux de masse horizontaux. Si par exemple, en couche de surface, le bilan de masse est positif (plus de matière entrante que sortante), un vent vertical ascendant est créé entre la couche de surface et la couche suivante. Ce nouveau transport vertical est intégré au bilan de masse de la couche suivante et le processus est répété jusqu’au sommet du modèle, où les polluants sont définitivement évacués ou bien importés depuis la troposphère libre. Cette méthode présente l’avantage évident de conserver la masse et de créer un transport vertical cohérent avec le transport horizontal.

Le transport vertical s’effectue aussi avec la turbulence dans la couche limite. Afin de paramétriser la turbulence, une approche diffusive classique est utilisée. Un profil standard de diffusion verticale (O’Brien, 1970) donne par la valeur de la diffusivité Kz aux interfaces entre les couches du modèle en fonction de la hauteur de mélange, qui elle-même est calculée, à partir des données météorologiques d’entrée, en fonction du nombre de Richardson « bulk », comme la hauteur au delà de laquelle ce nombre dépasse la valeur critique de 0.15. La diffusion horizontale est négligée.

3.1.3.4 La chimie

Nous utilisons une version réduite du mécanisme chimique MELCHIOR (Modèle d’Etude Lagrangienne de la CHImie de l’Ozone à l’échelle Régionale ), qui est un ensemble de réactions chimiques se produisant dans l’atmosphère. Il a été développé au Service d’Aéronomie du CNRS (Lattuati, 1997) à partir d’un mécanisme antérieur dû à Hov et al. (1985). MELCHIOR est en fait un modèle plus général destiné à élucider le rapport entre émissions d’oxydes d’azote, composés organiques volatils et pollution photo oxydante à l’échelle régionale. En conséquence, le mécanisme chimique doit être applicable à la fois à une atmosphère très polluée en précurseurs d’ozone (NOx et COV) près des sources d’émissions et à une atmosphère relativement propre, n’ayant pas subie des apports majeurs en polluants depuis, disons, une semaine.

La version réduite de ce mécanisme contient un total de 37 espèces chimiques condensées et 116 réactions chimiques. Il est très efficace en termes de temps de calcul, car très condensé. De nombreux tests sous différentes configurations (rurales, urbaines) ont montrés l’excellent accord avec le mécanisme initial.

3.1.3.5 Les émissions

Le modèle CHIMERE-continental et sa chimie MELCHIOR réduite requiert en entrée les émissions de 14 espèces représentatives, NO, NO2, SO2, CO, CH4 et les 11 COVNM suivants: éthane ; n-butane ; éthène ; propène ; isoprène ; o-xylène ; formaldéhyde ; acétaldéhyde ; méthyl-éthyl-cétone ; méthanol ; éthanol. Ces émissions surfaciques sont requises avec un pas de temps horaire, mais varient également en fonction du mois et du jour de la semaine. Les données EMEP (pour l’année 1998) sont des émissions annuelles portant sur 5 classes de composés : NOx, SO2, CO, CH4 et COVNM. Un travail d’interface est donc nécessaire afin de transformer les données brutes de l’inventaire en données utilisables par le modèle CHIMERE. Cette interface procède en deux temps : d’abord les données annuelles sont ventilées temporellement en utilisant une modulation mensuelle, hebdomadaire et horaire, et ensuite les COVNM sont ventilés en 34 classes de composés de réactivités similaires (voir Middleton et al., 1990). Finalement, ces classes de composés sont agrégées dans les composés « modèle » décrits ci-dessus, en utilisant la procédure proposée par Middleton et al. (1990).

Les émissions anthropiques de NO par les sols dus à la transformation micro biologique de l’épandage des engrais est aussi prise en compte, durant les mois d’avril à août, et dépend fortement de la température. Pour ces flux d’émissions, la méthodologie de Stohl (1998) est utilisée.

Les émissions biogéniques de COV concernent principalement l'isoprène et les terpènes. Les émissions d'isoprène sont essentiellement issues de certaines espèces de chênes et par des épicéas. Les émetteurs de terpènes sont essentiellement les conifères et en particulier les épicéas. Les émissions de terpènes concernent une grande variété d'espèces chimiques, mais dont la dégradation photochimique n'est en général pas bien connue. Pour cette raison, nous représentons toutes les \'emissions de terpènes dans le mécanisme chimique par le alpha-pinène, souvent émis de façon majoritaire et dont la dégradation photochimique est relativement bien connue. Les émissions biogéniques d'isoprène et de terpènes sont paramétrisées par des flux (Guenther, 1994) dépendant de la température, du rayonnement, et du type d’utilisation du sol.

3.1.3.6 Le rayonnement

Le rayonnement est pris en compte dans les réactions de photolyse. Les valeurs des taux de photolyse sont tabulées en fonction de l’angle zénithal, en utilisant différentes sources pour ces calculs. Toutefois, ces tabulations ne sont valables qu’en ciel clair. Afin de paramétriser l’atténuation due à la présence de nuages, un modèle statistique d’atténuation prenant en compte les nébulosités moyennes et hautes, et les profils d’humidité dans les basses couches est utilisé. Sa description figure dans le Chapitre 6.4. Cette paramétrisation est en fait le résultat d’une étude spécifique utilisant les données observées d’ESQUIF (radiomètre JNO2).

3.2 Modèles régionaux

3.2.1 Modèle MESO-NH-CHIMIE

3.2.1.1 Généralités

Le modèle Meso-NH, conjointement développé par le Laboratoire d’Aérologie (UMR CNRS/UPS) et le CNRM (Météo-France), (Lafore et al, 1998) est destiné à simuler les mouvements atmosphériques depuis l’échelle méso-alpha (échelle des fronts) jusqu’à la micro-échelle (échelle de la turbulence). C’est un modèle non-hydrostatique, à aire limitée ; les variables pronostiques du modèle sont initialisées et couplées aux limites latérales avec les analyses ou prévisions des modèles globaux CEPMMT, ARPEGE, ALADIN ou MOCAGE (pour la chimie). Le même modèle peut être utilisé en version 1D, 2D ou 3D

Un point à signaler est l’utilisation du module TEB (Town Energy Budget) pour parametrer les surfaces urbaines (flux et bilan energetique) (Masson, 2000). Il est ainsi possible de déterminer la circulation atmosphèrique autour des villes et leur impact sur la pollution.

Nous rappellerons ici les éléments qui concernent la partie susceptible d’intéresser les études chimiques lors de la campagne ESQUIF.

3.2.1.2 Principales caractéristiques du code Méso-NH-C

Des modules de transformation chimique ont été implémentés en ligne dans le code Meso-NH.  Les espèces chimiques sont transportées comme les variables microphysiques du modèle. Ce couplage en ligne entre dynamique météorologique et espèces chimiques permet de garder toute la cohérence et la physique du modèle sur le transport des espèces chimiques. Ainsi le modèle Meso-NH-C est capable de réaliser des simulations imbriquées (« two-way nesting ») tant pour sa partie dynamique que pour sa partie chimique. L'extension chimique du modèle Meso-NH comprend notamment :

1) Un pré-processeur chimique permettant de générer un code de calcul des réactions chimiques (en fortran 90).

2) Différents schémas réactionnels dont EMEP, RACM (Stockwell et al., 1997), ReLACS (Crassier et al, 2000).

3) Un choix important de solveurs chimiques ; SIS, ExQSSA, QSSA, NAG, LinSSA, Crank-Nicholson, SVODE…

4) Le schéma de calcul des constantes photolytiques TUV (Madronich et al., 1998) avec la possibilité de calcul on-line (version 1D) ou off-line.

5) Un  module de dépôt sec (Suhre et al, 2000) basé sur la paramétrisation de Wesely (1989) améliorée dans le modèle afin de prendre en compte la diversité des types de surface (villes, types de végétations, eaux interieures, mer, ..etc), y compris à l'échelle sous-maille.

6) Un module de lessivage des espèces chimiques solubles par les précipitations convectives implicites (Mari et al., 2000) 

7) Un module d’émissions biogéniques (Solmon et al., 2001) basé sur la représentation de Guenther et al. (1995), en-ligne avec le schéma de sol ISBA et le code de rayonnement, compatible avec une représentation à l'échelle sous-maille des types de surface.

8) Une intégration aisée de cadastres d'émissions anthropiques (GEIA, GENEMIS,..) au sein du modèle, compatible avec les capacités d’imbrication du modèle.

9) Un module d’aérosols (Suhre et al., 2000) basé sur la représentation tri modale de Whitby sous une distribution log-normale à 3 moments (calcul explicite du nombre, du volume et de la dispersion pour chacun des modes d’aérosols selon Ackermann et al., 1998). Ce module en phase hétérogène est couplé avec la phase gazeuse via les processus de nucléation et condensation. Les processus d’adsorption et de coagulation entre particules sont aussi pris en compte.

10) Un réseau neuronal permettant de calculer l’équilibre thermodynamique ARES entre la phase gaz et la phase aérosol pour les espèces inorganiques pour un faible coût numérique. Le recours à ce code permet d’effectuer des simulation tridimensionnelles en chimie hétérogène.

11)  Un couplage chimique (initialisation et aux limites latérales) avec n’importe quel modèle global (champs lus au format Grib) notamment le modèle global MOCAGE.

3.2.1.3 Géométrie du modèle

Grâce au grid-nesting, on peut utiliser des grilles horizontales variant de quelques centaines de mètres à quelques dizaines de km. La résolution verticale est adaptable. Dans sa version utilisée dans ESQUIF, elle comprend 60 niveaux, dont 21 entre le sol et 1000 mètres.

3.2.2 Modèle AZUR

Le modèle A3UR, couramment dénommé AZUR a été développé par le consortium ILE qui associait l’Institut Français du Pétrole (IFP), le Laboratoire Interuniversitaire des Systèmes atmosphériques (LISA) et Electricité de France (EDF). Il comprend 2 modules centraux (le code chimique MoCA et le code de chimie transport AIRQUAL) et des modules périphériques d’émission et de champs météorologiques à choisir en fonction des cas traités, notamment MERCURE et MINERVE pour les champs météorologiques. Cet ensemble a été intégré et est commercialisé par la société ARIA Technologies.

3.2.2.1 Principes de modélisation

AZUR est un modèle de chimie transport tridimensionnel dont l’objectif est la simulation fine d’épisodes de pollution photochimique à l’échelle régionale, sur un domaine de 100 à 300 km de côté. Il a été conçu pour être exploitable sur des stations de travail moyennes type DEC alpha XP1000, avec des temps de calcul de 5 à 8h pour des épisodes de quelques jours.

Le modèle ne fait pas de calculs météorologiques mais exploite les champs météo fournis par des préprocesseurs spécialisés, par exemple modèles non hydrostatiques MERCURE ou RAMS, interpolation de champs ECMWF avec ou sans prise en compte de données de terrain, etc …

3.2.2.2 Code de transport diffusion réactif AIRQUAL

a) Discrétisation

Le domaine est discrétisé selon un maillage cartésien tridimensionnel avec des mailles de dimensions constantes en x et en y. La dimension verticale des mailles est constante dans une même couche, mais varie d'une couche à l'autre afin de pouvoir décrire les couches basses de l'atmosphère avec une résolution fine. 

Le nombre des mailles est choisi en fonction du problème traité avec des valeurs typiques suivantes : 10 à 20 niveaux verticaux de 0 à 3000m (premier niveau de 20 à 50m d’épaisseur) et environ 50x50 mailles en horizontal, soit un pas de 6x6km pour un domaine de 300x300 et de 2 kmx2km pour un domaine de 100x100km. On peut utiliser des résolutions différentes en fonction des facilités ou contraintes de calcul. Les valeurs type ci dessus ont montré leur bonne adéquation aux problèmes de pollution régionale. Une version d’AZUR existe en non structuré avec la possibilité d’effectuer des zooms à plus haute résolution sur certains sous domaines. 

Le système d'équations est résolu numériquement dans le domaine 3D par des méthodes de différences finies et en séparant les différents opérateurs transport, dispersion, chimie, émissions et dépôts. L'accroissement total de la concentration d'une espèce pendant un pas de temps est calculé comme la somme des accroissements dus aux divers phénomènes.

b) Transport

Le transport advectif des espèces est résolu dans les trois dimensions de l'espace par la méthode de directions alternées, successivement dans les directions horizontales (x,y) et verticale (z) en chaque nœud du maillage. Dans les directions horizontales, un schéma de différences finies décentré en amont d'ordre trois, explicite, conservatif, non dissipatif , est utilisé ("ULTIMATE QUICKEST" de Leonard (1990)). Dans la direction verticale, un schéma décentré en amont d'ordre 1, implicite est utilisé pour des raisons de stabilité numérique.

La diffusion turbulente est traitée par une paramétrisation de type K. Ce terme est résolu dans les trois dimensions de l'espace par la méthode de directions alternées, successivement dans les directions horizontales (x,y) et verticale (z) en chaque nœud du maillage par le schéma implicite d'ordre 2 de CRANK-NICHOLSON.

c) Chimie

La variation des concentrations dues à la chimie est calculée à chaque pas de temps et successivement en chacun des nœuds du maillage. Le système d'équations différentielles représentant les évolutions temporelles des espèces par les réactions chimiques est résolu à l'aide du code TWOSTEP.

Le système d'équations différentielles de la chimie est constitué en amont par un préprocesseur dérivé des programmes de CHEMKIN qui transcrit les relations du module de chimie atmosphérique MoCA sous la forme numérique requise. 

Pour chaque réaction photolytique, 11 valeurs de J pour différents angles zénithaux variant de 0 à 90° sont calculées par un préprocesseur qui intègre le produit I(CARSPECIAUX 113 \f "Symbol"i,CARSPECIAUX 108 \f "Symbol")CARSPECIAUX 89 \f "Symbol"(CARSPECIAUX 108 \f "Symbol")CARSPECIAUX 115 \f "Symbol"(CARSPECIAUX 108 \f "Symbol") entre CARSPECIAUX 108 \f "Symbol"1 et CARSPECIAUX 108 \f "Symbol"2. Lors de l'exécution d'AIRQUAL, les valeurs de J pour un angle zénithal donné sont interpolées à partir des J pré calculées et traitées comme des "variables lentes" (calculées toutes les 15 minutes environ).

Les vitesses de dépôt sont paramétrées soit comme constantes (valeurs choisies à partir de la littérature et en adéquation avec le cas traité) soit comme variables selon le modèle des résistances de Wesely.

3.2.2.3 Module chimique MoCA

Le module MoCA, élaboré conjointement par l'IFP et le LISA, représente une forme condensée des mécanismes chimiques et photochimiques survenant dans une atmosphère de type urbain.

Les mécanismes MoCA relèvent de la famille SAPRC (Carter, 1990) et exploitent le concept d’opérateur pour traiter les conversions NO-NO2 par les radicaux peroxyles. Cette particularité permet le développement de modèles qui restent efficaces jusque dans des environnements pauvres en NOx. Le traitement des COV est effectué à travers des espèces modèles et des réactions à coefficients stœchiométriques dépendant de la température, ce qui garantit une bonne représentativité du schéma à toutes les altitudes.

MoCA existe en plusieurs versions selon le raffinement apporté aux réactions de conversion NO-NO2 : MoCA 2.0 est la version la plus complète (197 réactions et 82 espèces) qui permet de traiter sans perte de représentativité tous les milieux continentaux, y compris l’atmosphère moyenne et les zones naturelles. En zone plus polluée, des simplifications sont possibles pour conduire à MoCA 2.1 (125 réactions et 63 espèces).

Pour ESQUIF, on a utilisé la variante MoCA 2.10a enrichie pour le traitement de certains COV biogéniques (65 espèces).

Un préprocesseur (LUMP) évalue la réactivité moyenne de chaque espèce modèle et, afin de corriger cet effet, affecte la correction adéquate aux émissions des espèces réelles impliquées dans l’espèce modèle.

3.2.2.4 Emissions

Les émissions sont celles fournies puis corrigées pour l’exercice de modélisation PRIMEQUAL sur l’Ile de France (Coll et al, 2000), auxquelles ont été appliqués les coefficients de modulation en fonction du jour et de l’heure arrêtés pour ESQUIF. (voir ci dessous CHIMERE régional, Chapitre 3.2.3.1).

3.2.3 Modèle CHIMERE-Régional

3.2.3.1 Le modèle de transport-chimie

Pour la simulation de l’évolution des polluants sur l’Ile-de-France, une version régionale du modèle CHIMERE est utilisée. La formulation physique de cette version régionale est identique à celle du modèle continental. Seules les données d’entrée changent : en ce qui concerne la météorologie, aucun raffinement par rapport aux données du modèle continental n’est apporté, les analyses/prévisions du CEPMMT ou d’ARPEGE sont utilisées. Dans les résultats présentés ci-dessous, seules les analyses du CEPMMT sont utilisées. Elles sont simplement interpolées sur la nouvelle grille.

Pour les conditions aux limites, la version régionale utilise simplement les valeurs simulées par la version continentale aux bornes du domaine. Enfin, pour les émissions, le modèle utilise l’inventaire horaire fourni par AIRPARIF, décrit au Chapitre 3.2.4.

La résolution horizontale de cette version régionale est de 6 km, couvrant un domaine de 150x150 kilomètres autour de Paris. La Figure 3.2.1 montre le domaine de simulation utilisé, avec le maillage horizontal du modèle.
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Figure 3.2.1 : Domaine modélisé par CHIMERE régional, avec quelques stations du réseau AIRPARIF. La grille du modèle est représentée par les points.

Il faut signaler tout de même une particularité qui a été récemment introduite dans le modèle CHIMERE, et qui concerne principalement la version régionale. Afin de tenir compte de la rugosité plus importante de la canopée urbaine (non représentée dans les données météorologiques de grande échelle), la vitesse du vent dans la couche de surface du modèle est réduite artificiellement en fonction de l’utilisation du sol, de façon linéaire en fonction de la fraction d’urbanisation. Pour 100% d’urbanisation au sein d’une maille du modèle, le facteur de réduction est de 0.25. En réalité, pour le maillage de CHIMERE, cela conduit à un facteur effectif compris entre 0.5 (au centre de Paris) et 1 (en zone rurale). La conservation de la masse étant garantie par le calcul diagnostique d’une vitesse verticale, la masse d’air s’élève légèrement en amont de l’agglomération et redescend en aval, avec des vitesses verticales de l’ordre du centimètre par secondes. Cette réduction du vent n’est effective que dans la couche de surface du modèle (les 50 premiers mètres).

Il faut aussi noter qu’un calcul spécifiquement « urbain » de hauteur de mélange a aussi été récemment introduit, en supposant une différence urbain/rural de 1 degré K du à l’îlot de chaleur urbain dans la couche de surface. Cette différence conduit à une hauteur de mélange légèrement plus élevée dans le centre urbain, particulièrement la nuit.

3.2.3.2 Les émissions de polluants primaires (source AIRPARIF)

Les émissions polluantes, nécessaires à la simulation de la qualité de l’air des épisodes étudiés, ont été calculées avec les modules « émissions » du système SIMPAR (Système Informatique de Modélisation de la Pollution Atmosphérique à l’échelle Régionale). Ce système, intégré par la société ARIA Technologies pour les besoins d’AIRPARIF, est un outil d’analyse et de compréhension fine des épisodes de pollution permettant d’effectuer des tests de scenarii en vue de la validation de stratégies de réduction des émissions.

La plupart des périodes d’observations intensives (POI) se sont déroulées au cours des mois de Juillet 98 et 99. Nous avons donc construit un cadastre régional pour la région Parisienne, correspondant à un mois de Juillet (jour de semaine, Samedi et Dimanche). Il porte sur les substances suivantes : monoxyde de carbone (CO), dioxyde de soufre (SO2), oxydes d’azote (NOx), composés organiques volatils non méthaniques (COVNM), gaz carbonique (CO2), enfin méthane (CH4).

Les secteurs d’activité pris en considération sont ceux définis par la nomenclature SNAP (Selected Nomenclature for sources of Air Pollution, EMEP/CORINAIR). Ils sont au nombre de 11, chaque secteur étant lui même divisé en sous niveaux :

01 – Combustion dans les industries de l’énergie et de la transformation de l’énergie

02 – Combustion hors industrie

03 – Combustion dans l’industrie manufacturière

04 – Procédés de fabrication

05 – Extraction et distribution de combustibles fossiles

06 – Utilisation de solvants et autres produits

07 – Transport routier

08 – Autres sources mobiles et machineries

09 – Traitement et élimination des déchets

10 – Agriculture, sylviculture et aquaculture

11 – Autres sources et puits

Les émissions sont classées en trois grandes catégories :

· Les grandes sources ponctuelles qui regroupent les sources suffisamment importantes pour être prises en compte individuellement : émissions dues aux cheminées industrielles, centrales thermiques, incinérateurs, aéroports …

· Les émissions linéiques qui regroupent les émissions du trafic automobile en région Ile-de-France.

· Les émissions surfaciques qui représentent toutes les émissions qui ne sont pas comptabilisées dans les grandes sources ponctuelles et les sources linéiques : ce sont les émissions du chauffage domestique, le trafic diffus, les petites sources industrielles, …

Les émissions liées au trafic automobile

Elles sont calculées en combinant :

· les données relatives au réseau routier et au trafic automobile pour la région Ile-de-France. Il s’agit de la typologie de voie, du débit, de la vitesse et du pourcentage de fraction à froid. Ces données sont fournies par la DREIF (Direction Régionale de l’Equipement en Ile-de-France) pour les 35000 brins du réseau routier. 

· la composition du trafic : il s’agit du pourcentage de chaque véhicule circulant sur les 3 types de voies (voies urbaines, routes et autoroutes) à chaque heure de la journée. 

· Les facteurs d’émissions unitaires calculés à partir de la méthodologie Européenne COPERT III (Computer Programme to Calculate Emissions from Road Transport). Cette méthodologie propose des fonctions « consommation de fuel » et « émissions de polluants » dépendant du type d’émission (échappement et pertes par évaporation), de la classe du véhicule, de la vitesse, de la pente, du cycle moteur (chaud ou froid) et de la température extérieure. 105 classes de véhicules sont prises en compte ; elles reflètent les différentes réglementations communautaires et les différentes avancées technologiques (jusqu’à 2005). Les principales catégories sont :

1) Les véhicules particuliers,

2) Les véhicules utilitaires légers,

3) Les poids lourds,

4) Les bus & cars,

5) Les deux-roues.

· Les caractéristiques du fuel : l’amélioration de la qualité des carburants conduit à une réduction des émissions.

· La température extérieure : Les émissions à froid et les pertes par évaporation varient en fonction de la température extérieure.

Les émissions surfaciques

Elles sont calculées en utilisant les données surfaciques du CITEPA. Il s’agit de quantités d’émissions annuelles, relatives à l’année 1994, et distribuées sur des entités géographiques telles qu’un arrondissement ou un département.

Le couplage entre les données CITEPA et l’occupation du sol fournie par l’IFEN ou l’IGN (d’après les 44 catégories définies dans la méthodologie CORINE LAND COVER) permet d’avoir une meilleure distribution locale des émissions ; l’association des émissions annuelles réparties dans l’espace et des profils de modulation temporelle (mois, jour et heure, d’après le programme Européen GENEMIS) permet d’obtenir des émissions spatialisées par tranche horaire.

Les grandes sources ponctuelles

Les émissions sont calculées en utilisant :

· les émissions annuelles issues de la déclaration de la taxe parafiscale,

· les paramètres thermodynamiques des sources (hauteur de cheminée, température d’éjection des gaz, …),

· les profils de modulation temporelle.

Le regroupement des émissions

L’ensemble de ces émissions (trafic, grandes sources ponctuelles, surfaciques) sont regroupées par activités de la nomenclature SNAP, puis ventilées en classes NAPAP (Middleton et al., voir tableau ci-dessous), et enfin, modulées pour passer d’un jour de semaine à un « Samedi » et un « Dimanche » en appliquant un profil diurne issu de comparaisons des mesures stations AIRPARIF de la Porte d’Auteuil semaine/week-end (voir Figure 3.2.2).

Ainsi, nous disposons d’un cadastre d’émissions par classe de polluants selon la nomenclature NAPAP (Middleton et al., 1990), par tranche horaire et pour chaque jour caractéristique (semaine, Samedi et Dimanche) d’un mois de Juillet.
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Figure 3.2.2 Profils diurnes appliques aux emissions par classe NAPAP pour l'estimation des emissions du week-end.

3.3 Systèmes de prévision

3.3.1 Système POLLUX

Le système POLLUX de prévision des concentrations d’ozone et de NO2 a été développé à l’IPSL dans le cadre du programme PRIMEQUAL. L’objectif est la prévision, par modélisation déterministe, des concentrations horaires de ces polluants en Ile-de-France, et notamment de leur maxima journaliers. Initialement basées sur le modèle de « boîtes » CHIMERE (version urbaine, Menut et al., 2000), le système a évolué vers une prévision tri-dimensionnelle des champs de polluants en Ile-de-France à l’aide du modèle CHIMERE-régional. Il est aujourd’hui intégré dans la plate-forme de prévision d’AIRPARIF, et permet, en complément du système de prévision statistique ALBUNEA (développé par l’Université d’Orsay), aux prévisionnistes de donner des fourchettes de concentrations de polluants et des indices de la qualité de l’air en Ile-de-France pour la journée en cours ou le lendemain.

POLLUX a beaucoup évolué depuis 1998-1999, période de la campagne d’ESQUIF. Maintenant il est entièrement fondé sur la version régionale de CHIMERE, avec cependant des conditions aux limites fournies par un modèle statistique dérivé de « Backplumes » (voir Section 3.1), donnant la concentration d’ozone et de précurseurs aux limites du domaine francilien en fonction de 3 prédicteurs intégrés au long des rétro panaches arrivant chaque jour à Paris à 12HTU. Ces prédicteurs sont :

· la nébulosité moyenne,

· la somme des émissions de NOx collectées,

· la somme des émissions d’isoprène collectées

Une formule de régression est ensuite utilisée pour déterminer la concentration « de fond » d’ozone pour chaque jour, qui est ensuite fournie à CHIMERE comme conditions aux limites latérales. Cette approche plus empirique est due au développement plus tardif du modèle CHIMERE-continental.

Ainsi, à l’aide des prévisions météorologiques des modèles ARPEGE et CEPMMT, POLLUX fournit des champs de concentrations horaires pour O3 et NO2. A l’époque de la campagne d’ESQUIF, la version de CHIMERE était plus simplifiée qu’aujourd’hui, sur beaucoup d’aspects. Toutefois, les prévisions issues de ce système ont pu guider la campagne sans trop de difficultés, et notamment fournir une aide à la décision des déclenchements des POI.

Nous ne décrivons pas davantage ce système de prévision, puisque les caractéristiques de CHIMERE ont été décrites plus haut, et les résultats de prévision sont présentés en Section 6.13. Toutefois le lecteur intéressé pourra se reporter au rapport final « Pollux » fourni à l’ADEME (Vautard et al., 2000) pour plus de détails.

3.3.2 Prévision par réseaux de neurones : le système NEUROZONE.

3.3.2.1 description du modèle.

Le modèle NEUROZONE, présenté dans ce chapitre, appartient à la série des simulations statistiques, entièrement empiriques. Le choix d’une telle approche repose essentiellement sur l’économie du temps de calcul qu’ils représentent par rapport aux modèles déterministes. Et par là même, il devient plus évident de les utiliser en temps réel pour des prévisions. Ce choix appliqué aux périodes de pollution du Bassin Parisien sera développé dans le Chapitre 6.13.

Compte tenu de la forte non linéarité des variations de l’ozone en fonction des conditions météorologiques de la couche limite atmosphérique, nous nous sommes tournés vers des techniques naturellement non linéaires. Pour cela nous avions le choix entre régressions et réseaux de neurones artificiels. Les premières (surtout celles qui sont basées sur les moindres carrés) ont un inconvénient majeur qui est de moins bien régresser les valeurs extrêmes que les valeurs moyennes. D’une manière générale les faibles valeurs sont systématiquement surestimées et les fortes, sous-estimées. Ce qui est, en partie, due à l’allure hyperbolique des intervalles d’estimation. Or, il est bien évident que l’intérêt dans notre cas est de représenter correctement les pics de pollution, plus tôt les valeurs moyennes ! Ainsi avons-nous mis en œuvre une approche neuronale qui devrait être plus appropriée à ce problème.

Pour construire ce modèle nous utiliserons les résultats de la thèse de Rynkiewicz J . (1999) dont l’objet est la modélisation et la prédiction de séries temporelles par l’utilisation conjointe de Perceptrons multicouches (appelés MLP) et de Chaines de Markov cachées (appelées HMM).

Rappelons que nous pouvons considérer un réseau de neurones artificiels (dans le cas des Perceptrons) comme une combinaison linéaire de fonctions fortement non linéaires, à seuil. Les coefficients de cette combinaison sont déterminés par apprentissage de données connues. Ce qui nécessite, dans notre cas de modélisation de séries temporelles, d’avoir à notre disposition une série historique passée, connue et donc la nécessité de travailler sur des environnements ayant été expérimentés. Comme tout modèle statistique, le modèle neuronal NEUROZONE fonctionne en deux temps :

· dans un premier temps : l’apprentissage, les paramètres de la régression sont optimisés par référence à des données connues. Pour éviter ce que nous appelons un sur-apprentissage et qui conduit à de très mauvaises conditions de généralisation de la fonction régressive trouvée, nous arrêtons l’optimisation des coefficients quand un critère de qualité est atteint sur un sous-ensemble des données d’apprentissage. Cette phase est particulière aux modèles statistiques non linéaires. Elle est inconnue dans le cas des régressions linéaires classiques (type minimisation des moindres carrés) où l’on peut montrer que le sur-apprentissage est toujours très négligeable.

· La phase finale de validation de la prédiction(ou de la modélisation) proprement dite est ensuite l’utilisation des paramètres optimisés, sur une base de données « en aveugle ». Les performances du modèle n’étant évaluées réellement que sur cet essai « en aveugle ».

1) Données d’apprentissage A

Optimisation des coefficients régressifs

Arrêt de l’optimisation sur un test de qualité

de la prédiction sur un sous-ensemble de A

2) Données de validation en aveugle

Performances réelles du modèle

Dans notre application du modèle NEUROZONE sur la région parisienne, les données d’apprentissage seront constituées des années 1994 à 1996 et les données de validation des performances, de l’année 1997 (voir Chapitre 6.13).

Notre modèle NEUROZONE, qui utilise conjointement des chaînes de Markov cachées et des MLP, est une généralisation du modèle de Hamilton (1989) avec des fonctions non linéaires. Il s’agit d’un modèle auto régressif à changement de régime Markovien. Dans ce modèle chaque régime est représenté par un état supervisé par un expert propre, c’est  à dire par un Perceptron. Notons que la dynamique de changement d’état est inconnue mais de type Markovien.

Cette dynamique peut être symbolisée par le schéma suivant :
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 le vecteur des variables exogènes au temps t (ce sont, dans notre cas, les variables météorologiques que nous définirons au Chapitre 6.13).

Si la chaîne de Markov cachée 
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, les équations du modèle sont les suivantes :         
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L’ensemble du vecteur des paramètres 
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où
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 sont les coefficients de la matrice de transition A (matrice stochastique).
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Pour estimer ces paramètres il faut maximiser la log-vraisemblance, soit 
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La méthode utilisée dans ce modèle pour chercher le maximum de vraisemblance est une optimisation différentielle directe, peu coûteuse en temps calcul (Rynkiewicz, 1999). Pour cela nous calculons la dérivée de la log-vraisemblance, en utilisant une méthode du second ordre de type quasi-Newton.

Finalement le modèle complet comporte les deux étapes de calcul suivantes :

· détermination de l’architecture optimale d’un modèle neuronale simple de type Perceptron par minimisation d’un critère d’information BIC, en utilisant une technique de type stepwise. Cette étape permet en particulier de ne retenir que les entrées (nos paramètres météorologiques) les plus performantes ; et de rendre ainsi le modèle le plus parcimonieux possible.

· Puis ajout de changement de régime de type Markovien. Dans l’étude des épisodes de pollution de Paris, nous avons retenus 3 états distincts. Le modèle final, NEUROZONE, est donc constitué de 3 experts neuronaux de type MLP. Eux-mêmes composés d’une couche cachée de 6 neurones avec une fonction de transfert tanh. Cette structure finale a été déterminée empiriquement par essais successifs.

Parmi toutes les difficultés de mise au point de cette structure, nous avons apporté un soin tout particulier à éviter tout sur-apprentissage. Ainsi les paramètres de cet apprentissage sont-ils arrêtés sur la meilleur erreur de prédiction au temps t, définie par :
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