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Dans le contexte des sites pollués par des composés organo-chlorés aliphatiques, la
modeélisation numérique est un outil permettant de comprendre le comportement des polluants
dans le milieu souterrain et de prédire leur devenir dans I'espace et dans le temps. Le choix de
I'outil de calcul (solution analytique ou plus généralement code numérique) et la mise en ceuvre
du modele sont les deux étapes clés des travaux de modélisation, quel que soit I'objet de
I'étude (quantification d’une zone source, estimation des mécanismes d'Atténuation Naturelle,
étude d'impact, évaluation des risques pour la ressource en eau, dimensionnement d'un
procédé de dépollution, ...).

Ainsi, les objectifs du guide méthodologique MACAOH/« Modélisation » sont doubles :

e proposer une aide a la décision pour le choix de l'outil de calcul. A partir des objectifs
définis par le donneur d'ordre, des recommandations sont proposées pour aider le
prestataire a sélectionner les mécanismes, les fonctionnalités, les formalismes
mathématiques, les schémas numeériques et in fine I'outil (ou les outils) de calcul en vue
de I'établissement de son offre technique. En corollaire, ce processus d'aide a la
décision permettra au donneur d’ordre de juger de la pertinence des choix effectués par
le prestataire dans son offre ou son rapport d’étude ;

e préciser la démarche a suivre pour qu’'une prestation de modélisation réponde aux
objectifs fixés (cahier des charges) par un donneur d’ordre. Cette démarche est motivée
par I'absence de référentiel pour la modélisation dans un contexte ou les incertitudes et
les enjeux sont forts et la tracabilité de la démarche généralement faible. Au vu des
incertitudes nombreuses qui interviennent dans la mise en ceuvre de la modélisation, il
n'apparait pas possible de définir une « norme » de modélisation garantissant un degré
de qualité connu a l'avance. Les recommandations proposées permettront néanmoins
d’'assurer une « bonne pratique » de modélisation, et donc d'offrir des garanties de
qualité sur les résultats obtenus.

Ce document est un résumé du guide méthodologique MACAOH/« Modélisation du devenir des
composés organo-chlorés aliphatiques dans les aquiféres ». Aprés une présentation des enjeux
et objectifs du projet R&D MACAOH, il aborde 3 points clés :

« les recommandations sur les conditions de réalisation des prestations de modélisation ;
» latypologie de situations a modéliser conduisant au choix d’'un outil de calcul ;
» les différentes étapes du travail de modélisation.

1. Enjeux et objectifs du projet R&D MACAOH

Depuis les années 1950, les cas de pollution de sites par des composés organo-halogénés se
sont multipliés dans les pays industrialisés. Parmi ces composés, la famille la plus souvent
rencontrée est celle des composés organo-chlorés aliphatiques (chlorométhanes,
chloroéthanes, chloroéthénes). Ces composés correspondent a des liquides non miscibles dans
'eau et plus denses que I'eau (a I'exception du chlorure de vinyle, du chlorométhane et du
chloroéthane). Ainsi, lors d’'un déversement d'organo-chlorés aliphatiques sur le sol, les
mécanismes de propagation peuvent étre décrits en deux processus distincts et successifs
(Figure 1) :

« une infiltration gravitaire de la phase organique (liquide constitué par un ou plusieurs
composés organo-chlorés aliphatiques) dans le sol, laissant derriere elle une zone a
saturation résiduelle . Cela conduit au sein du milieu poreux a une zone source de
dimension limitée par rapport aux dimensions caractéristiques de I'aquiféere ;

* le développement d'un panache de composés dissous dans I'eau de nappe par
dissolution des composés présents dans la zone source et le développement d’'un
panache de composés gazeux dans I'air de la zone non saturée par volatilisation des
polluants présents dans la zone source et/ou présents dans I'eau de nappe. Du fait de
la lenteur des transferts par dissolution et volatilisation, la disparition de la zone source
est un mécanisme tres long (plusieurs années voire plusieurs dizaines d’'années) en
regard de la mise en place de la zone source (quelques jours a quelques semaines
dans un milieu sableux).
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La prévision du comportement des organo-chlorés dans les aquiferes se heurte a une triple
difficulté : la caractérisation de la zone source (localisation de la zone source, estimation du
volume de phase organique et détermination de la composition de cette phase organique),
I'évaluation qualitative et quantitative du potentiel d’atténuation naturelle (a la fois dans la zone
source et les panaches dissous/gazeux) et la modélisation (quels modeéles physiques, quels
outils, quelles méthodologies, ...).

A partir de ces constats, TADEME a engagé un projet de Recherche & Développement sur le
comportement et le devenir des composés organo-chlorés aliphatiques dans les aquiféres.
Dénommé MACAOH (Modélisation, Atténuation, Caractérisation dans les Aquiféres des
Organo-Halogénés), ce programme a été réalisé par un groupement composé d'un bureau
d'études, BURGEAP, et de trois organismes de recherche, I'lFP (Institut Frangais du Pétrole),
'IMFS/IFARE (Institut de Mécanique des Fluides et des Solides de Strasbourg / Institut Franco-
Allemand de Recherche sur I'Environnement) et I'lMFT (Institut de Mécanique des Fluides de
Toulouse).

Réalisé sur 5 ans (2001-2006), il est structuré autour des trois themes précités et comprend des
expérimentations en laboratoire (batch, colonne), sur pilote (bassin SCERES)" et sur deux sites
industriels, ainsi que des travaux de modélisation (en particulier des tests de performance des
outils de calcul dans le cadre d'un programme d'inter-comparaison associant les partenaires de
MACAOH et 8 équipes de modélisateurs).

Migration dans le milieu souterrain des composés organo-chlorés aliphatiques
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Figure 1 — Mécanismes en jeu dans le devenir decomp  0sés organo-chlorés aliphatiques dans le milieu
souterrain

! Site Contrdlé Expérimental de Recherche pour la réhabilitation des Eaux et des Sols, situé & I'TFARE & Strasbourg
(bassin enterré et instrumenté de dimensions 25 m x 12 m x 3 m reconstituant un aquifére alluvial).
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Les objectifs visés étaient, d'une part, de contribuer a combler des lacunes en matiére de
compréhension et de connaissances appliquées et, d'autre part, d'élaborer trois guides
méthodologiques relatifs aux thémes « Caractérisation d’'une zone source », « Atténuation
naturelle » et « Modélisation ». Ces guides, téléchargeables sur le site de 'ADEME, sont
également référencés parmi les outils techniques de gestion des sites pollués du Ministére de
I'Ecologie, de I'Energie, du Développement Durable et de 'Aménagement du Territoire’.

Les guides méthodologiques MACAOH contiennent a la fois une description des concepts clés,
des méthodologies et des protocoles, et des exemples d'application. lls sont destinés aux
prestataires (bureaux d'études, organismes de recherche, etc.) et aux donneurs d'ordre
(industriels, aménageurs, collectivités, institutionnels, etc.).

2. Recommandations sur les conditions de réalisatio n des
prestations de modélisation

2.1. Obijectifs

Le processus décisionnel aboutissant a la réalisation d’une prestation de modélisation ainsi que
les recommandations qui lui sont associées fixent les conditions minimales requises pour que la
modélisation réponde aux objectifs fixés (cahier des charges) par un donneur d’ordre. Les
recommandations pourront servir :
e au donneur d'ordre, pour vérifier 'adéquation des moyens mis en ceuvre par un
prestataire avec les objectifs du cahier des charges ;

* au prestataire, pour expliciter et justifier clairement sa démarche et ses choix, dans le
cadre d'une offre technique en réponse a une consultation, puis pour la réalisation

de la prestation et la rédaction du rapport.

Insistons sur le fait que des incertitudes nombreuses interviennent dans la mise en ceuvre de la
modeélisation. Ces incertitudes sont liées :

e ala qualité et I'exhaustivité des données pour la schématisation (erreurs de mesure,
co(t élevé de I'acquisition des données, nombre limité de points de mesure, ...),

e« a labsence de modeles descriptifs acceptables a une échelle de description
raisonnable sur le plan pratique (les modéeles mathématiques retenus pour modéliser le
transport dans un systéme hétérogeéne aussi complexe qu’un milieu naturel ne sont que
des approximations pouvant conduire a des représentations trés grossiéres s'ils sont
utilisés de maniere inappropriée, c'est-a-dire hors de leur domaine de validité),

* ala qualité des approximations numériques utilisées (choix des schémas numériques,
choix du maillage, ...).

Dans ce contexte, il napparait pas possible de définir une «norme » de modélisation
garantissant un degré de qualité connu a I'avance. Par exemple, il n'est pas possible de fixer a
priori un nombre minimal de mailles assurant une «bonne qualité » d'une simulation
numérique. A linverse, il est possible d'affirmer qu'une simulation proposée avec un seul
maillage ne permet pas de conclure sur la bonne ou mauvaise convergence de la solution
obtenue vers la solution exacte du probléeme (seule une analyse des résultats de plusieurs
simulations réalisées avec des maillages différents permet de préciser I'influence du maillage
sur le résultat). En conséquence, le guide méthodologique recommande une étude de
sensibilité sur les paramétres numériques décrivant le maillage, conduisant in fine a un choix
raisonnable du maillage utilisé pour I'exploitation du modele.

Dans ce chapitre, un certain nombre de recommandations sont proposées permettant d’assurer
une « bonne pratique » de modélisation , et, donc, offrant des garanties de qualité des
résultats obtenus. Ces recommandations se sont appuyées en particulier sur le retour
d’expérience des travaux menés dans le cadre de MACAOH [2].

2 http://www.sites-pollues.ecologie.gouv.fr/OutilsMethodologiquesMO.html
ADEME
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2.2. Logigramme «conditions de réalisation d'une pr  estation de
modeélisation »

Le logigramme décisionnel présentant les conditions de réalisation d'une prestation de
modeélisation est schématisé Figure 2. Les principales étapes sont commentées ci-apres.

Etape 1 : cahier des charges

Le cahier des charges élaboré par le donneur d’ordre comporte les objectifs de I'étude (étude
d'impact, évaluation des risques, définition de scénarios de réhabilitation, dimensionnement de
dispositifs de dépollution, ...). Il ne requiert pas de la part du donneur d’'ordre d’actions de pré-
étude ou d’'analyse des données existantes. Celles-ci seront effectuées par les candidats et
serviront a la rédaction de I'offre technique.
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Figure 2 - Logigramme « conditions de réalisation d  ’'une prestation de modélisation »
(en vert : prestations réalisées par le donneur d'o  rdre ; en bleu : prestations réalisées par le prest  ataire ; en
marron : prestation optionnelle réalisée par un pre  stataire)
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Etape 2 : schématisation initiale et élaboration de I'offre technique
Les candidats (prestataires consultés) effectuent une premiere schématisation du probleme
posé a partir des rapports d'études fournis par le donneur d'ordre dans le cadre de la
consultation (et éventuellement a partir d'archives détenues par les prestataires). Les éléments
a minima indispensables a cette schématisation sont une esquisse géologique et
hydrogéologique ainsi que des données de concentrations en polluants dans les sols, I'eau
et/ou l'air.
A partir de cette schématisation, chaque candidat élabore une offre technique argumentée
comportant :
e une premiére schématisation du probléeme (schématisation initiale),
« la définition des fonctionnalités de(s) I'outil(s) de calcul et un choix a priori de I'outil de
calcul (ou des outils) qui sera(seront) mis en ceuvre,
* le contenu détaillé des données complémentaires a acquérir et leur mode d’acquisition
(investigations de terrain, essais et analyses en laboratoire, recherche bibliographique,
),
e une description des éléments de mise en ceuvre de la modélisation, notamment en
tenant compte des recommandations proposées dans ce guide.

Etape 3 : choix d'un prestataire par le donneur d'o  rdre

Les candidats et le donneur d'ordre (dans le cadre de I'évaluation qu’il est amené a faire des
offres), peuvent s’appuyer sur le logigramme de la Figure 3 qui permet de choisir, en fonction
d’'un certain nombre de criteres, le ou les type(s) d’'outil(s) de calcul les plus pertinents en
fonction des objectifs de I'étude et des éléments connus caractérisant le site.

Etape 4: Acquisition et interprétation des données , mise a jour de la
schématisation et choix définitif de(s) I'outil(s) de calcul
En fonction de la schématisation initiale retenue, les données a acquérir se traduisent en un
certain nombre de paramétres physiques a introduire dans le modéle ainsi qu’en un certain
nombre de variables qui serviront au calage du modéle. 4 classes de méthodes sont retenues :
e mesures de terrain (ce vocabulaire inclut les mesures sur site, mais aussi I'analyse en
laboratoire d’échantillons prélevés sur site),
e mesures par des expérimentations de laboratoire (essais en colonne, ...),
« estimation a partir de données disponibles dans la littérature,
e calage par comparaison entre les résultats du modéle et des données de terrain
(essentiellement hauteurs piézométriques, concentrations, saturations).

A partir d'une analyse des diverses méthodes disponibles, des possibilités de mise en ceuvre et
des colts associés, les méthodes préconisées sont présentées dans le guide «Modélisation ».
Dans la mesure ou les mesures de terrain, ou dans un degré moindre celles de laboratoire, sont
pratiquement disponibles, elles sont a privilégier par rapport aux données de la littérature.

Une interprétation approfondie des données acquises est recommandée avant le démarrage
des travaux de modélisation, afin de « dégrossir » le probleme et fournir des ordres de grandeur
de flux, de cinétiques ou de bilans de masse. Les outils a mettre en ceuvre pourront étre les
équations de base utilisées classiquement pour les sites pollués (lois de Darcy, Fick, Raoult,
...), éventuellement des solutions analytiques (par exemple du transport 1D avec une cinétique
de dégradation d'ordre 1, ...), voire des codes numériques avec une schématisation trés
grossiéere.

L'interprétation a l'aide d’outils analytiques des mécanismes d’Atténuation Naturelle de la zone
source et des panaches pourra également s’appuyer sur les recommandations formulées dans
les guides MACAOH « Caractérisation d'une zone source » et « Atténuation Naturelle ».

A partir de cette interprétation des données, la schématisation sera mise a jour et le choix
définitif de(s) Il'outil(s) de calcul effectué. Plusieurs outils pourront étre éventuellement
nécessaires pour coupler des mécanismes ou simuler deux problématiques bien distinctes.
Cette étape pourra faire appel a nouveau au logigramme de choix de I'outil de calcul.

Il est recommandé a ce stade de prévoir une réunion donneur d’ordre / prestataire de facon a
valider les choix définitifs.
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Etape 5 : construction et mise en ceuvre du modele
A partir de la schématisation définitive, le modéle peut alors étre mis en ceuvre. Les travaux
comprennent trois étapes principales : la construction du modele, le calage et I'étude de
sensibilité, les simulations prévisionnelles. En fonction des résultats du modéle, le prestataire
sera éventuellement conduit a acquérir des données complémentaires.
Une fois le modéle calé, il est possible de réaliser des simulations prévisionnelles, qui ont pour
objet de prévoir I'évolution des variables du modéle (pressions, saturations, concentrations) a
différents pas de temps a partir de la situation de calage. Ces simulations sont réalisées avec
ou sans modification des conditions aux limites/imposées au modéle (par exemple, niveau
d’eau variable dans un cours d’eau, modification d’'un débit de pompage, ...).
La mise en ceuvre et la restitution des simulations prévisionnelles constituent la valeur ajoutée
essentielle de la modélisation. Il est donc important de suivre un certain nombre de
recommandations visant a garantir la qualité de la prestation :
« si, alissue des phases précédentes, il subsiste plusieurs scénarios plausibles, alors les
simulations doivent étre effectuées sur 'ensemble de ces scénarios ;
e pour chaque scénario, plusieurs jeux de parameétres seront utilisés, en fonction des
résultats de I'étude de sensibilité effectuée et des données mesurées ;
» I'exploitation des résultats des simulations prévisionnelles comprendra en particulier les
informations suivantes :

0 champs de concentration et saturation a différents temps,

0 concentrations en fonction du temps, pour les composés dans I'eau et dans le
gaz sur les différentes cibles,

0 évaluation du pourcentage de chaque mécanisme impliqué dans l'atténuation
des saturations dans la zone source et des concentrations dans la nappe et
dans les gaz, a minima pour un pas de temps,

o bilans de masse : évolution de la masse et de la composition a différents temps
pour la phase organique, flux par compartiment, flux cumulés en entrée/sortie
du domaine, flux dégradés ou produits a différents temps pour les polluants
transportés dans I'eau et dans le gaz.

Etape 6 : rapport d’étude
Le rapport fourni par le prestataire comprendra une description détaillée des prestations:

« présentation détaillée et argumentée de la schémati  sation retenue, avec géométrie
du domaine modélisé, descriptif complet du (des) maillage(s) utilisé(s), lithologie,
conditions aux limites, fonctionnalités prises en compte pour I'écoulement et le
transport ;

e données acquises dans le cadre de la caractérisatio n du site avec leur mode
d’obtention, interprétation des données et présentation la plus compléete possible des
valeurs retenues pour le modéle ;

e présentation de I'(des) outil(s) de calcul , incluant les mécanismes pris en compte,
leur formalisme mathématique, les schémas numériques, les équations de bilan, ainsi
gue la liste exhaustive des parametres utilisés dans le modele et des variables
simulées ;

« procédure de calage : procédure mise en ceuvre, critéres retenus pour comparer les
résultats du modéle et les données du site, bilans de masse, estimation de I'incertitude
associée au choix des parametres « calés », conditions du calage ;

e étude de sensibilité sur les paramétres numériques . influence du maillage et
parameétres d'intégration en temps (au minimum deux simulations), informations sur
tous les parameétres numériques ;

e étude de sensibilité sur les parameétres non numériq ues : en priorité sur les
parameétres clés identifiés lors du diagnostic de pollution, et si ces mécanismes sont
inclus, sur les paramétres du modele de biodégradation ainsi que les paramétres
intervenant dans les modéles de dissolution et de volatilisation ;

« simulations prévisionnelles , avec fourniture des informations suivantes : champs de
concentration et saturation a différents temps, concentrations en fonction du temps,
évaluation du pourcentage de chaque mécanisme dans I'atténuation des saturations
dans la zone source et des concentrations dans la nappe et dans les gaz (a minima
pour un pas de temps), bilans de masse sur la phase organique et sur les flux.
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3. Quelle typologie de situations a modéliser et co  mment
choisir un outil de calcul

La démarche a suivre pour sélectionner 'outil de calcul approprié en fonction du probléeme a
modéliser comprend trois étapes successives (Figure 3) :

+ étape 1: analyse des fonctionnalités nécessaires a u modele physique , en
sélectionnant dans un premier temps celles liées a I'écoulement des phases et dans un
second temps celles relatives au transport des composés (dissolution, volatilisation,
biodégradation) ;

e étape 2 : choix du modéle physique en combinant les deux types de fonctionnalités.
Pour chacun des modeéles, la liste des parameétres nécessaires est décrite ;

e étape 3: choix de l'outil de calcul en fonction du modele physique sélectionné (a
partir d’'une liste minimale proposée de codes numériques et de solutions analytiques).

Le choix d’'un modéle physique peut varier en fonction de I'échelle de modélisation. Par
conséquent, le prestataire pourra étre amené a envisager la mise en ceuvre d'un ou plusieurs
outils de calcul, éventuellement combinés.

Ecoulement
monophasique eau
+
2 phases immobiles
(phase organique,
gaz)

+ dissolution
+ volatilisation
+ biodégradation

Ecoulement
monophasique eau
+
Ecoulement Ecoulement 1 phase immobile
monophasique | |monophasique | | (phase organique)
gaz + dissolution
+ 2 phases + biodégradation

organique, eau)
+ volatilisation
+ dissolution

MODFLOW- BIOCHLOR BIOREDOX MODFLOW- Couplage Couplage MUFTE-UG i NAPL3D i

SURFACT | |BIOPLUME Il SEAM3D SURFACT de codes de codes RIARLED ' poRFlOW !

MUFTE-UG FEFLOW MODFLOW- PolluSIM " palsMl
NAPL3D RBCA Tier2 SURFACT Couplage SIMUSCOPP | | l&I)UgCOPP : dape 3

PolluSIM RT3D UTCHEM de codes STOMP i somp !

SII\S/I.lrJg::II(;PP ! UTCHEM

1

TOUGH2 i i

R 1

Choix de I' outil de calcul (exemples d' outils disponibles)
Figure 3 — Logigramme « choix de I'outil de calcul »
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3.1. Etape 1: Fonctionnalités « écoulement des pha ses »

5 classes de fonctionnalités associées a I'écoulement des phases (eau, gaz, phase organique)
sont proposeées :

e écoulement monophasique (eau ou gaz),

« écoulement monophasique avec présence d’'une ou deux phases immobiles® (eau, gaz

ou phase organique),

« écoulement diphasique (eau/phase organique, phase organique/gaz ou eau/gaz),

e écoulement diphasique avec présence d’une troisieme phase immobile,

« écoulement triphasique (eau/phase organique/gaz).

Fonctionnalités « transport des composés organo-chl orés aliphatiques »

La discrimination des fonctionnalités de transport se fait par les 3 mécanismes suivants :
dissolution, volatilisation, biodégradation. Il est sous-entendu que les mécanismes de transport
physico-chimiques, tels que la convection, la dispersion, la diffusion et la sorption font partie des
fonctionnalités minimales requises.

Pour chacun des mécanismes de transfert entre phases (dissolution, volatilisation, sorption),
des choix sont a faire entre différents types de modeéle, en particulier équilibre local ou non-
équilibre local, avec un coefficient de transfert constant ou variable, etc. Ces choix peuvent étre
guidés par la discrétisation du maillage. Par exemple, pour la dissolution, une méthodologie a
été proposée pour guider le choix du modéle a partir de deux critéres principaux liés aux
données de terrain [1] :

« la taille des hétérogénéités a prendre en compte : il est admis que des hétérogénéités
de I'ordre de grandeur ou supérieures au décimetre peuvent étre prises en compte par
la discrétisation du domaine d’étude ;

* la valeur de la saturation initiale par rapport a la saturation résiduelle de la phase
organique.

Concernant la biodégradation, il convient de prendre en compte a minima la déchloration
réductrice séquentielle, mais des choix sont a faire concernant le type de modéle (premier ordre
ou Monod, ...), la prise en compte ou non de la biomasse, la compétition éventuelle entre
accepteurs d’électrons, etc.

3.2. Etape 2 : Choix du modele physique

Le choix du modele physique dépend des possibilités de découplage entre les diverses
fonctionnalités d’écoulement et de transport. Le choix des fonctionnalités est en principe fondé
sur I'expertise des données de terrain et sur les objectifs de I'étude.

A partir de la matrice des fonctionnalités écoulement/transport et d’'une analyse des situations
typiques de sites a modéliser, il est proposé 8 modeles physiques dont les fonctionnalités sont
décrites dans le logigramme de la Figure 3. Pour chacun des modéles, la zone source peut étre
de type mono-composé ou multi-composés.

3.3. Etape 3 : Exemples d’outils de calcul disponib  les

Une liste minimale* d'outils de calcul disponibles pour simuler le devenir des organo-chlorés
dans les aquiféres est présentée Figure 3. Au vu de la finalité du guide méthodologique, cette
liste a été restreinte a des codes/solutions analytiques commerciaux ou universitaires
présentant des particularités intéressantes et aisément accessibles aux bureaux d’études.

Les aspects numériques (techniques de résolution, type de discrétisation, etc.) sont des critéres
de choix supplémentaires.

3 Le terme immobile est ici relatif a la convection des phases fluides (fonctionnalité écoulement). Une phase immobile
peut néanmoins migrer dans le milieu poreux sous l'influence d’autres mécanismes (diffusion, ...)

* La recherche des outils de calcul disponibles effectuée dans le cadre du programme MACAOH ne peut étre qualifiée
d’exhaustive. A ce titre, la liste d’outils proposés (élaborée en 2006) est qualifiée de minimale.
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3.4. Données nécessaires

Les données nécessaires a la mise en ceuvre des 8 modeéles physiques sont recensées dans le
Tableau 1. Les différents modes d’acquisition des parameétres sont précisés dans le guide.

Tableau 1 - Parametres et variables nécessaires dan s les modeles (X: toujours nécessaire ; (X) nécessa ire pour
certaines situations).

| Parameétres [ Modéle1 | Modéle2 | Modéle3 | Modéle4 [ Modgle5 | Modéle6 [ Modéle7 [ Modéle8 |
Pétrophysique, relations pression

capillaire/saturation et perméabilité

relative/saturation’

Conductivité hydraulique (X) X X X X X X X
Porosité totale X X X X X X X X
Porosité cinématique X X X X X X X
Relations pression capillaire / saturation eau- X X X X
gaz

Relations pression capillaire / saturation eau- X X X
phase organique

Relations pression capillaire / saturation X X X
gaz/phase organique

Relations perméabilité relative / saturation eau- X X X X X X
gaz

Relations perméabilité relative / saturation eau- X X X X X X
phase organique

Relations perméabilité relative / saturation gaz- X X X X X
phase organique

Saturation résiduelle en phase organique X X X X X X X
Saturation irréductible en eau X X) X X X X X
Saturation résiduelle en gaz X X X X X X
Densité de la phase organique X X X X
Viscosité de la phase organique X X X
Densité de la phase gazeuse X X X X X X
Dispersion, diffusion, tortuosité

Dispersivité zone source (aT) (X) (X) (X) (X) (X) (X)
Dispersivité panache (aL, aT) X X X X X X

Diffusion moléculaire dans I'eau pour chaque (X) (X) (X) (X) (X) (X) (X)

composé

Diffusion moléculaire dans I'air pour chaque X X X X X

composé

Tortuosité X X X X X
Thermodynamique multi-composés

Fraction molaire de chaque composé dans la X X X X X X

phase organique

Masse molaire de chague composé X X X X X X

Solubilité de chaque composé X X X X X X

Pression de vapeur saturante de chaque X X X X X

composé

Constante de Henry de chaque composé X X X X X

Coefficient d’échange pour la dissolution X) X X X X X

Coefficient d’échange pour la volatilisation X X X X X

Coefficient de partage sol/eau (X) X X X X X X

Fraction de carbone organique (X) (X) (X) (X) (X) (X)

> Le choix pertinent des pressions capillaires indépendantes n’est pas abordé dans le présent document, celui-ci
dépendant des propriétés du systéme étudié. Il en est de méme pour la fagon de construire les pressions capillaires
triphasiques a partir des pressions capillaires diphasiques, en l'absence de mesures effectuées en conditions
triphasiques : plusieurs choix sont possibles qui dépendent également du systéme étudié.
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Paramétres

Modeéle1

Modeéle2

Modeéle3

Modéle4

Modéle5

Modéle6

Modeéle7

Modeéle8

Biodégradation

Ordre O

Vitesse de dégradation de chaque composé

Ordre 1

Vitesse de dégradation de chaque composé

Monod

Vitesse maximale de dégradation de chaque
composé

Constante de demi-saturation de chaque
composé

Monod + transport du carbone organique
et des accepteurs d’électrons
inorganiques

Vitesse maximale de dégradation de chaque
composé

Constante de demi-saturation de chaque
composé

Monod + prise en compte de la biomasse

Vitesse maximale de dégradation de chaque
composé

Constante de demi-saturation de chaque
composé

Taux de croissance et de dégénérescence
de la biomasse dans les sols

Taux de croissance et de dégénérescence
de la biomasse dans I'eau

Variables

Pression dans la phase eau (piézométrie)

Pression dans la phase gazeuse

b~
=

b~
=

b~
=

L—
K=

Saturation en phase organique

XX >

Concentrations dans la phase eau

Concentrations dans la phase gaz

Flux gazeux & l'interface sol/atmosphére

XXX XXX | >

b~
N

XXX XXX | >

b~
N

XXX XXX | >

b~
N

XXX XX | >

L~
N

4. Les différentes étapes du travail de modélisatio

n

De maniéere générale, les travaux de modélisation se déroulent en plusieurs étapes :

ADEME

schématisation du probléme : définition de la géométrie du modéle, identification des
mécanismes avec leur formulation mathématique (équations de bilans au sein du
domaine, valeurs des divers paramétres physiques, ...), conditions aux frontiéres du
domaine (conditions aux limites), conditions initiales,

construction du modele numérique proprement dit, c'est-a-dire transcription de la
formulation mathématique dans le code numérique retenu. Des choix propres a la
modeélisation numérique sont alors a faire : maillage, choix des schémas numériques
approximant le probleme mathématique, choix des pas de temps, ...

mise en ceuvre du modeéle : calage, étude de sensibilité, simulations prévisionnelles.
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4.1. Schématisation du probleme

Aprés le choix du modéle physique, et avant d’entreprendre la construction du modéle
numérique proprement dit, il est essentiel d’effectuer I'inventaire de I'ensemble des informations
disponibles et de réfléchir aux différents aspects du probléme :

e géométrie du domaine : étendue du domaine, nombre de dimensions (1D, 2D ou 3D) ;

e« mécanismes mis en jeu : l'application du logigramme présenté Figure 3 permet de
définir les fonctionnalités requises pour chacun des modeéles. Suivant les circonstances,
des simplifications peuvent cependant étre envisagées, en particulier en fonction
d'aspects quantitatifs permettant de négliger certains mécanismes par rapport a
d'autres ;

« conditions aux limites et intiales  : le domaine modélisé est un milieu qui échange en
général de la matiere (voire de la chaleur) avec le milieu extérieur. Ce milieu extérieur
se résume la plupart du temps en trois régions distinctes qui sont I'atmosphére et les
deux régions non modélisées de 'aquifére, situées respectivement en amont et en aval
de la zone polluée, sur lesquelles des conditions de pression, saturation, concentration
et/ou de flux doivent étre fixées. Les conditions initiales sont fonction de la nature du
probléme a résoudre. Par exemple, s'il s'agit de prédire le futur a partir de la situation
connue a l'instant de I'étude, le probleme essentiel est généralement celui de la
caractérisation des champs de saturation.

4.2. Construction du modele numérique

Cette seconde étape comprend :

* le maillage : la précision du résultat numérique dépend directement du maillage choisi.
Le choix des paramétres du maillage est donc crucial. En particulier, la discrétisation
grossiere en Z devra étre en accord avec les stratifications naturelles observées,
chaque strate étant ensuite subdivisée en plusieurs mailles de maniére a homogénéiser
la taille en Z de l'ensemble des mailles (Figure 4). Dans la plupart des cas, le
modélisateur pourra se limiter a un raffinement du maillage au voisinage de la source
(surtout) et des panaches (dans une moindre mesure). La validité du maillage final
devra, de toutes maniéres, étre confortée a posteriori par un test dit de convergence
« sous raffinement de maillage » ;

» les parameétres physiques : La liste des paramétres physiques nécessaires a la mise
en ceuvre d’'un modeéle est présentée Tableau 1 ;

e les paramétres numériques : les parameétres numériques de fonctionnement d'un
modéele sont en général fournis par défaut et n'apparaissent pas forcément dans le jeu
de données. Ceux-ci peuvent cependant affecter grandement la qualité de la solution,
voire empécher d’en obtenir une (instabilités numériques). Il sera donc parfois
nécessaire d’'imposer certains parametres, ou de vérifier au moins les valeurs par
défaut utilisées par le modéle. En amont de ces choix, se pose la question de la
méthode de résolution elle-méme (méthodes directes, méthodes semi-directes du type
gradient conjuguées, méthodes itératives de type relaxation et autres).

PIEZOMETRIE SIMULEE EN REGIME PERMANENT | idsliiiison
MODELE REGIONAL 30, Figure 46

Figure 4 — Exemples de maillage horizontal (& gauch  e) et vertical (au centre) - Exemple de calage piéz ométrique
(site A MACAOH, a droite)
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4.3. Mise en ceuvre du modele

La mise en ceuvre d’'un modeéle implique plusieurs étapes et bien souvent de nombreux allers et
retours entre elles :

|=e—=—|

le calage : la phase dite de « calage » consiste a effectuer un certain nombre d’allers et
retours entre les « données d’entrée méconnues » et les « résultats » du modéele, le but
étant d’'estimer ces données d'entrée sur la base d'un accord a posteriori entre les
« résultats » du modele et les « mesures de terrain » correspondantes (par exemple la
piézométrie, Figure 4) ;

'étude de sensibilité : I'étude de sensibilité aux divers parameéetres du modele
commence dés |'étape de calage précédemment décrite, de maniére a caler le modeéle
sur des parameétres méconnus mais « sensibles » (Figure 5). L’autre aspect de I'étude
de sensibilité est de mettre en correspondance les «incertitudes sur les données »
avec les « incertitudes sur les résultats », de maniere a susciter d'éventuelles mesures
de terrain complémentaires, ou de maniére a fournir des résultats avec des fourchettes
de confiance bien chiffrées.

Figure 5 — Etude de sensibilité sur la dispersivit € (a;=1met ar=0,1 magauche- a=1met ar=0,33mau

centre - o= 10 m et ar = 3,3 m a droite)

les simulations prévisionnelles  : une simulation prévisionnelle est généralement une
simulation sur une longue durée avec prise en compte de la totalité des phénomenes et
parameétres identifiés comme sensibles aux échelles de temps ou d’espace concernées
par I'étude. Toute simulation prévisionnelle doit étre accompagnée de simulations
complémentaires qui entreront dans le cadre de I'étude de sensibilité précédemment
décrite, quantifiant I'incidence des incertitudes en « entrée » sur les « observables »
(concentration en polluant a tel endroit de I'aquifére par exemple).

0250
0200
0.150
0.100

0.050
0.000

Figure 6 — Calage (t = 7600 j) et simulations prévi  sionnelles de saturation en phase organique (de gau che a
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droite t= 50 j, t=2000 j, t=7600 j, t=10000 j - si te A MACAOH)
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