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Transferts de masse en milieux
poreux: le modéle HYDROCHEM

1. Introduction

Les exigences actuelles en matiere de
gestion et d’exploitation judicieuse des
ressources en eaux conferent a des
sciences a caractere assez théorique,
telle I’hydrodynamique souterraine,
un role de plus en plus déterminant.
En effet, la satisfaction des besoins
fondamentaux en eaux propres a la
consommation ou a l’irrigation de ter-
res agricoles devient souvent critique

PAR PIERRE PERROCHET
ET ANDRE MUSY,
LAUSANNE

lors d’irrégularités climatiques, de
surexploitation ou de dégradation chi-
mique des eaux souterraines.

Dés lors, on congoit aisément la néces-
sité de mettre au point des méthodes
objectives de prévision - des outils
d’aide a la décision - concernant les
mesures a prendre pour préserver,
voire méme reconstituer, les quantités
et la qualité des eaux disponibles. Dans
cette optique, il est heureux de cons-
tater que I’empirisme, encore fort
répandu dans les différents domaines
des sciences de la terre, cede progressi-
vement le pas a un déterminisme
quantitatif dont les éléments de base
sont la physique, les mathématiques,
la statistique et I'informatique.
L’approche rigoureuse des phénome-
nes liés aux écoulements souterrains
conduit directement a I’élaboration de
modeles conceptuels et, partant, a la
simulation numérique de ces proces-
sus. Par rapport a une réalit¢é com-
plexe, un modele en est une version
simplifiée dont les propriétés majeu-
res sont de reproduire les tendances
essentielles du systeme réel. Ainsi, afin
d’assurer la fiabilité d’un modele de
simulation dans le cadre de prévisions
a long terme, il est nécessaire d’inté-
grer les lois élémentaires de la physi-
que tout en respectant I'allure géomé-
trique et I’hétérogénéité des couches
poreuses, la nature des fluides en écou-
lement ainsi que les conditions climati-
ques susceptibles d’influencer signifi-
cativement le régime hydraulique sou-
terrain.

Les simulations présentées dans cette
communication font donc essentielle-
ment appel aux équations classiques
de la physique mathématique relative
aux phénomenes de diffusion, disper-
sion et convection qui nous intéressent
directement pour les divers cas d’appli-
cation présentés ci-apres. La démons-
tration de ces lois déterministes ainsi
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que les développements mathémati-
ques relatifs a leur intégration numéri-
que (éléments finis) sortent du cadre
de cet article, et nous conseillons au
lecteur intéressé par ces aspects de se
référer aux ouvrages de base (par
exemple [1]! ou [4]), ou a un document
plus spécifique récent [3]. D autre part,
nous supposons dans ce qui suit que
ces équations fondamentales, vérifiées
par de nombreux chercheurs sur des
modeles réduits expérimentaux, sont
applicables a grande échelle.

2. Eléments physico-
mathématiques

2.1 Les équations

Dans un systeme tridimensionnel de
coordonnées cartésiennes (x, y, z), ou x
ety définissent le plan horizontal et zla
direction verticale, le flux volumétri-
que d’un fluide au travers d’'un maté-
riau poreux est déterminé par la loi
dynamique

= Kk — e
g=—=(grad p+¢ ggradz) (1)
[

Dans cette équation, k [m?] est la
perméabilit¢ géométrique du milieu
poreux, fonction de la distribution gra-
nulométrique des pores ainsi que de
leur degré de saturation, o [kg/m?3] et u
[kg/ms] sont respectivement la masse
volumique et la viscosité du fluide, g
[m/s?] est la constante de gravitation et
p [N/m2] est la pression du fluide.
L’équation (1) montre que le flux ?1 est
obtenu en multipliant un terme con-
ductif k/u par une combinaison des
effets de pression et de masse volumi-
que. Dans un cas complexe d’écoule-
ment, les grandeurs k, ¢, iz et p varient
dans I'espace et dans le temps.
Lorsque deux liquides miscibles sont
en écoulement dans le méme systeme,
par exemple de I’eau pure et un pol-
luant, ¢ et g représentent les caracté-
ristiques physiques du mélange des
deux liquides, ce mélange étant lui-
méme déterminé par le flux volumétri-
que du polluant au travers du systéeme.
Ce flux de polluant s’exprime par la
somme d’une composante dispersive
(mouvements du polluant dus aux gra-
dients de concentration et aux coeffi-
cients de diffusion et dispersion) et
d’une composante convective (mouve-
ments du polluant directement asso-
ciés a la vitesse d’écoulement du
meélange), soit

'Les chiffres entre crochets renvoient a la
bibliographie en fin d’article.

Résumeé

Les fondements physiques et mathé-
matiques du modéle numérique de
simulation HyYDROCHEM (transferts
associés d’eau et de substances chimi-
ques en solution) sont brievement
exposeés dans cet article. Des exemples
d’application traitant de problemes
d’écoulement couramment rencontrés
dans la nature démontrent ’efficacité
de la méthode et sa capacité a produire
des résultats d’utilité pratique.

La nature spécifique de ces cas d’appli-
cation évoque la variété et la com-
plexité des situations auxquelles I'ingé-
nieur praticien fait face lorsqu’il est
chargé d’évaluer, en termes de réserves
disponibles et, de plus en plus, en degré
de contamination, I’état et le devenirde
systemes hydrauliques souterrains.
Ecoulements en milieux variablement
saturés, transferts couplés de phases
fluides contrastées et processus de
pollution-dilution engendrés par des
champs de vitesse complexes sont trai-
tés a I’échelle réelle par le modele
HyprocHeM. Celui-ci fournit ainsi a
I'ingénieur des représentations synthé-
tiques et directement interprétables de
ces phénomenes.

m=—0[Dgrad C+Cq )

ol m [m/s] est le flux du polluant, € [-]
la teneur en eau volumique, [D] [m2/s]
le tenseur de macrodispersion hydro-
dynamique, et C [-] la teneur relative
du mélange en liquide polluant.

Pour compléter la description mathe-
matique de ces phénomenes, il con-
vient encore d’appliquer aux relations
de flux (1) et (2) établies ci-dessus le
principe fondamental de conservation
de la matiere qui conduit a I’établisse-
ment des deux équations régularisant
I’ensemble du processus (équations de
continuités), a savoir pour [’écoule-
ment de la masse fluide

div {Q A grad p +
u

+’Q\2g/—fm:}+éi:

u
o (o0

_0(9) 3)
ot

et pour le transport de pollution

div {0 [D] grad C — C ¢} +
_5(Co)
ot

+ C'i (4)

ou i [1/s] est 'intensité volumique de

source de concentration C’[-].

Les équations (3) et (4) décrivent deux

phénomenes bien différents, a savoir:

- I"écoulement d’une masse fluide
dans un milieu poreux variablement
sature
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- la propagation d’un polluant dans
cette masse fluide en mouvement.
La solution simultanée de ces deux
équations non linéaires est donc
requise sion veut calculer les transferts
d’eau et de solutés dans un milieu
donné et leur évolution spatio-tempo-
relle.
De plus, si le fluide polluant présente
une masse volumique et une viscosité
bien différenciées par rapport au fluide
pollué, le traitement non linéaire des
équations (3) et (4) au moyen des fonc-
tions de couplage appropriées [2] est
indispensable. En effet, le champ de
vitesse ?/ quidétermine dans une large
mesure 'avancement de la pollution,
dépend de la valeur de plusieurs para-
metres a un instant donné (équation
(1), ces parametres dépendant a leur
tour de I’avancement de la pollution.

2.2 La résolution des équations

Le code de simulation HYDROCHEM
résout les équations (3) et (4) en les
mettant sous forme matricielle. L’inté-
gration numérique de ces équations en
trois dimensions fait notamment appel
aux speécificités techniques suivantes:

- La méthode des éléments finis
(schéma de Galerkin) est utilisée
pour la représentation de I’espace,
la discrétisation temporelle s’effec-
tue selon le schéma standard de
Crank-Nicholson et les phénome-
nes non linéaires sont amenés a
convergence par la procédure itéra-
tive de Picard.

- Le traitement simultané, dans I’es-
pace a trois dimensions (3-D), d’élé-
ments finis isoparamétriques qua-
dratiques a une et/ou deux et/ou
trois dimensions requiert ['utili-
sation des vecteurs de base et du
tenseur métrique covariants [6]. Les
éléments 1-D et 2-D considérés
peuvent ainsi présenter une orien-
tation et une courbure quelconques
dans [I'espace 3-D. Une telle
approche permet d’attribuer aisé-
ment des parametres de simulation
particuliers aux arétes ou aux faces
d’éléments 3-D et d’y délimiter
certains calculs d’intégration. Cette
souplesse de discrétisation de I’es-
pace est notamment pratique pour
la  modélisation de structures
d’écoulement particuliéres a une ou
deux dimensions (fissures, aquife-
res captifs) dans un systeme tridi-
mensionnel. A plus petite échelle,
ce procédé facilite I’étude des écou-
lements hypodermiques ainsi que
celle des transferts hydriques en
zones racinaires [9].

- Les équations matricielles sont
résolues par la méthode frontale [5].
Cette méthode de solution directe
rend possible I'étude de systemes
comprenant  plusieurs  milliers
d’éléments sans que la taille des
matrices de travail soit démesurée.

En alternant [’assemblage des
matrices élémentaires et I’élimina-
tion des variables, et en faisant un
large usage de fichiers a acces
direct, la méthode minimise - pour
un réseau d’éléments finis a topolo-
gie donnée - la mémoire vive uti-
lisée par l'ordinateur. En consé-
quence, elle produit des résultats
dans des temps de calcul raisonna-
bles, ce qui n’est souvent pas le cas
lors de la simulation de grands sys-
temes non linéaires avec les métho-
des conventionnelles.
D’une facon générale, si la résolution
d’une équation de diffusion telle que
I’équation (3) ne pose pas de proble-
mes majeurs, il n’en est pas de méme
avec I’équation de diffusion-convec-
tion (4) lorsque les phénomenes de
convection sont prépondérants (vites-
ses d’écoulement élevées et/ou faibles
coefficients de dispersivité). Dans de
tels cas en effet, et cela pour des rai-
sons purement numeériques, des solu-
tions irréalistes, sous forme d’oscil-
lations instables (évoluant avec le
temps), sont obtenues (voir par
exemple [7]). Enrevanche, en présence
d’effets convectifs mineurs, I’équation
(4) tend vers une équation de diffu-
sion, résoluble aussi aisément que
I’équation (3).
Il y a donc une limite dans le domaine
des solutions stables de I’équation de
diffusion-convection, limite en dega de
laquelle les solutions ont un sens phy-
sique pour I'ingénieur, mais au-dela de
laquelle toute interprétation raison-
nable devient impossible.
Des développements récents [10] [8]
ont abouti a un remede efficace qui
¢limine les phénomenes oscillatoires
évoqués ci-dessus, et qui rend possible
une simulation réaliste des phénome-
nes de transports convectifs a I’échelle
des problemes rencontrés dans la pra-
tique. Davantage de détails techniques
sont contenus dans [11].

3. Exemples d’application

Dans ce chapitre sont présentés trois
exemples d’application du modele
HyprocHEM. Ces exemples, de nature
bidimensionnelle, sont fictifs mais
démontrent que la méthode peut trai-
ter avec souplesse, a petite ou a grande
échelle, des problemes variés et de
divers degrés de complexité. Dans cha-
que cas, les parametres numériques
utilisés en simulation sont représenta-
tifs de valeurs réelles (ordres de gran-
deur); le détail de ces valeurs n’est tou-
tefois pas mentionné afin de préserver
la généralité de la présentation.

Le cas I met en évidence les facultés
de traitement de domaines d’¢coule-
ments présentant des structures héte-
rogenes et discontinues. Application

type : description régionale et évalua-
tion des ressources.

Le cas 2 démontre I’adéquation du cri-
téere de stabilisation numérique évo-
qué plus haut dans le cas des transferts
convectifs couplés. Application type:
calcul d’une pollution convective
locale.

Le cas 3 illustre un processus de con-
vection-dilution en régime permanent
dans une nappe libre horizontale.
Application type: évaluation de I'im-
pact d’une décharge contenant des
produits chimiques.

3.1 Cas 1: bilan hydrologique
et représentation d’un systeme
d’écoulement régional

Dans cet exemple, I'’écoulement varia-
blement saturé de I'’eau dans une struc-
ture hydrogéologique est considéré.
En supposant les parametres physi-
ques de I’eau constants, on peut re-
écrire 1’équation (3) sous une forme
plus classique, a savoir I’équation de
Richards, en prenant en considération
la conductivité hydraulique, la pres-
sion relative et la charge hydraulique.
L’intégration de cette équation sur le
domaine d’écoulement résulte en une
carte isopieze du systeme évoluant
dans I’espace et dans le temps, selon
les conditions d’écoulement imposees
(conditions initiales et aux limites).
La figure la illustre les dimensions et la
structure d’un domaine d’écoulement
multicouche. Celui-ci est constitué
d’un socle peu perméable, d’un aqui-
fere captif surmonté d’une couche de
type aquitard peu perméable, celle-ci
étant partiellement recouverte d’un
bassin alluvial contenant une nappe
libre. L’aquifére captif qui est alimenté
en altitude par les précipitations se
décharge a son extrémité inférieure
affleurante ; il est également sectionné
par une faille qui parcourt le systeme
de bas en haut. Selon les champs de
perméabilités et de porosités considé-
rés, et selon 'importance et la réparti-
tion des précipitations en surface, cette
faille peut drainer ou recharger la
nappe alluviale.
La figure 1b représente la distribution
spatiale du champ des potentiels
hydrauliques (équipotentielles) obte-
nue en solution a I’équation de
Richards, sous des conditions d’écou-
lement données. On constate dans
cette situation particuliere que la faille,
mise en pression au contact de I'aqui-
fere captif, conduit.I’eau profonde au
travers de la nappe alluviale et donne
naissance en surface a une source arté-
sienne. Le code de calcul positionne
également le niveau de la nappe libre
et peut fournir, a chaque instant, les
valeurs numériques des termes du
bilan hydrologique (débits d’infiltra-
tion, de suintement et de décharge,
stock en eau des différentes couches,
ete. )
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Fig. 1. — Ecoulement variablement saturé dans un systéme muilticouche complexe.

a) Structure du domaine d'écoulement

b) Equipotentielles et surface de la nappe libre

3.2 Cas 2: contamination
convective localisée

Dans cet exemple une contamination
par convection pure (effets dispersifs
et diffusifs supposés nuls ou négli-
geables) dans un sol agricole homo-
gene est analysée localement. 11 s’agit
de I’écoulement variablement saturé
d’une nappe libre vers un drain, la
nappe étant alimentée par un canal
d’irrigation.

Au temps initial, le régime hydrauli-
que est suppos¢ permanent et I'eau du
canal est subitement remplacée par un
liquide toxique a caractéristiques phy-
siques données. Dans ce cas, le calcul
de la propagation du polluant dans le
systeme s’effectue par solutions cou-
plées et simultanées des équations (3)
et (4). Traitant de convection pure, une
fonction stabilisante de nature tenso-
rielle [11] compléte également le sys-
teme d’équations.

Les figures 2a, 2b et 2¢ mettent en
évidence les différentes solutions
obtenues selon les contrastes de masse
spécifique et de viscosité que le fluide
polluant présente par rapport a I’eau
initialement dans le systéme. Sur
chacune de ces figures, le «front»
(lignes d’isoconcentration 0,1-0,9) cal-
culé apres une semaine d’écoulement
représente une zone de mélange entre
les deux liquides, en amont de laquelle
il n’y a que le polluant et en aval de
laquelle il n’y a que I'eau propre. Les
polluants simulés ont les caractéris-
tiques suivantes:

Figure 2a. - Un polluant quelconque
présentant les mémes parameétres que
I’eau propre, telle une eau faiblement
390

contaminée. Dans ce cas, vu I’homogé-
néité des masses spécifiques et viscosi-
tés, le polluant se propage comme dans
le cas d’un écoulement découplé et
n’affecte en rien le régime hydraulique
permanent imposé¢ en condition ini-
tiale.

Figure 2b. - Un polluant plus léger et
moins visqueux que I’eau propre, telle

I'acétone. Celle-ci a tendance a flotter
sur I’eau et a s’étendre latéralement ;
cette extension latérale est renforcée
par une viscosité plus faible (vitesse
plus élevée) et par le fait que I'eau
propre, soumise a une pression amont
plus faible (le polluant pesant moins),
ne s’évacue plus avec le méme débit au
drain.

Figure 2c. - Un polluant plus lourd que
I’eau propre, tel le carbone tétrachlo-
ride. Dans ce cas le polluant coulera
rapidement au fond de la nappe en
chassant I’eau propre plus légére a la
surface. On note ainsi un bombement
de la nappe ainsi qu’une mise en
charge du drain, celui-ci n’arrivant pas
a évacuer assez vite le volume cédé a
’eau lourde.

La prise en compte des caractéristiques
physiques propres a chaque fluide joue
donc ici un réle considérable si on en
juge par comparaison de ces trois figu-
res. On remarquera surtout les chemi-
nements différenciés de la masse infil-
trée dans la nappe, ainsi que la défor-
mation de celle-ci selon la substance
introduite.

3.3 Cas 3: processus de pollution-
dilution dans un bassin versant

Cet exemple traite d’un petit bassin
versant dans lequel une nappe libre
quasi horizontale, alimentée unique-
ment par les précipitations, s’écoule
vers un ruisseau. En deux points du
bassin Pl et P2, de I’eau potable est
extraite par pompage. Une décharge
implantée en amont du bassin consti-

P —

} 12.5 M.

5

D)

c)

Fig. 2. — Propagation d'un polluant dans un systéme canal-drain.

a) Traceur leger b) Acétone

c) Carbone tétrachloride
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tue une source de pollution constante
pour les eaux souterraines. Cette pol-
lution est transportée par convection
dans le systeme et simultanément
diluée par les eaux de pluie tombant
sur I'ensemble du bassin. Il s’agit
d’évaluer la contamination des pompa-
ges et du ruisseau a long terme, c’est-
a-dire lorsque concentrations dans la
décharge et précipitations sont mainte-
nues constantes durant une longue
période.

(
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Fig. 3. — Convection et dilution d’un polluant dans une nappe superficielle.

a) Topographie de la nappe libre
b) Isoconcentrations

Ce probleme est donc approché en
régime permanent. De plus, on sup-
pose dans ce cas qu’il n’y a pas d’in-
teractions significatives entre le pol-
luant et I'’eau non polluée (écoulement
découplé). En conséquence, les équa-
tions (3) et (4) peuvent se simplifier
(masse spécifique et viscosité constan-
tes, écoulements stabilisés), mais doi-
vent en revanche inclure un terme
conductif intégrant la dimension verti-
cale (transmissivité), celle-ci étant
variable puisque la nappe est libre.
En posant dans I’équation (4) que
la concentration en polluant de I'eau
de pluie est nulle (C" = 0), et puisque
le phénomeéne est essentiellement
convectil (effets dispersifs-diffusifs
négligeables par rapport aux effets de
dilution), la relation régularisant le
processus de pollution devient apres
quelques transformations

¢ grad C+Ci=0 (5)

ou / [m/s] représente ici une intensité
de pluie par unité de surface.

La résolution des équations est illus-
trée par la figure 3a qui donne la topo-
graphie de la nappe libre calculée ainsi
que quelques trajectoires résultantes,
et par la figure 3b qui définit le degré
de pollution du systeme (lignes d’iso-
concentration).

On constate, pour les conditions
d’écoulement simulées, que les eaux
au puits Pl et a 'extrémité supérieure
du ruisseau présentent des concentra-
tions environ 10 fois plus faibles que
les concentrations (maximales) a la

décharge. Sices concentrations ne sont
pas admissibles (respect de normes),
différents scénarios d’assainissement
peuvent facilement étre testés avec le
modele de simulation (modification
des débits pompés en Pl et P2, instal-
lation de drains a proximité de la
décharge, etc.) afin de sauvegarder la
qualité des eaux souterraines du bassin
versant.

5. Remarques finales

Ces quelques exemples - volontaire-
ment succincts - rendent compte non
seulement des capacités du modele
HyYDROCHEM & résoudre efficacement
des ¢quations complexes, mais aussi -
et surtout - de 'utilisation pratique qui
peut étre faite des résultats produits.
L’analyse de ceux-ci montre que les
problemes difficiles et importants de
gestion et de protection des eaux sou-
terraines peuvent étre abordés avanta-
geusement par la simulation. Celle-ci
fournit en effet une aide précieuse et
indispensable dans le cadre des prévi-
sions concernant les ressources en
eaux ainsi que les études d’impact sur
I'environnement naturel.
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