Modélisation des panaches de pollution dans
des nappes phréatiques et des sols

~ Patrick Hhener | - T
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Rupture d’'un oleéoduc enfou

Geyser de pétrole, lors de sa découverte par un garde de la Réserve Naturelle - 07 aolt 2009 - Photo RNCC / CEEP
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Contamination des eaux souterraines, selon UNESCO
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Plan de préesentation

Transport des polluants dans les sols et nappes
phréatiques

1. Processus fondamentaux

2. Modélisation numeérigue en zone saturée: PMWIN

3. Modélisation analytique en zone saturée: BIOSCREEN
4. Modeles pour la zone non-saturée

5. Résumé et conclusions
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Modeles de transport

pour décrire le transport des composés conservatifs
dans une nappe, il faut tenir compte de trois mécanismes:

> advection (due a I'écoulement)
> diffusion (mouvement brownien)
> (macro)dispersion

pour les polluants non conservatifs (réactifs), on ajoute:
> sorption (retardation)
> degradation
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1. Advection: Loi de Darcy

Vitesse d’écoulement

effective du point A au
point B

K Ah
y, =—:°
n L

e

.= vitesse d’écoulement effective (mM/s)
Ah/L = gradient hydraulique (-)
K = Conductivité hydraulique (m/s)
n, = porosite effective (-)

34 m Courbes isopiézométriques

A

Distance L
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2. Diffusion

Elle résulte du mouvement brownien

Se définit par le coefficient de diffusion
moléculaire D, (m? s77)

La longueur du transport est proportionnel

a (D, *t)%° (t=temps) sg,
O,: Dpeau: 2°10° cm? s o>
Chemin parcouru en 1 minute: 0.03 cm
1 jour: 1.3 cm
1 année: 25.1 cm
O, enair: D, 4 = 1.5*10" cm? 711!

- La diffusion est importante en zone non-
saturée uniquement
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3. (Macro)Dispersion

Vitesses d'écoulement
différentes _
= MacCro-
dispersion
Vitesses d’écoulement >
ralenties aux parois o
des pores Modélisée dans
le méme
formalisme que la
Chemins parcourus de diffusion
différentes longueurs
v
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Dispersion faible

Dispersion moyenne

Dispersion grande |




Dispersivité et coefficient de dispersion

La (macro)dispersion est modélisée par le
coefficient de dispersion D:

— *
D = O Veff+Dm

avec o, = dispersivité longitudinale (m)

V¢ = vitesse de filtration effective (m s)

D, Coefficient de diffusion moléculaire (m? s)
(D,, est normalement << o, * v et donc souvent negligé)

Notez: Unité de D: m? s’
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La dispersivité déepend de I'échelle

Gelhar, Welty and Rehfeldt [1992) Dispersivity Data

10°
Anllnbikty:
4 — g g tanth”®
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_— # Hgh , -
2 10° b | & imemsdics Reésumé des
> V4 y
[P | données d’env.
o r
o 100 études de
2 _
5—'% 10 terrain: o,
5 10° | augmente avec
RS I’échelle de
3 ’étude !!
102
107 2 : : : : Water Resources
10" 10" 10" 10 10Y  10*  10° | Research 28:
Echelle du phénoméne (m) 1955-1974, 1992.
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Dispersivités transversales

Dispersivites perpendiculaires a I'ecoulement (a,

a,):
Z
| / o
ecoulement
—
X 1
O(‘Z

a,: Dispersivite transversale horizontale
o, Dispersivite transversale verticale

Valeurs typiques: a, =0.1 o
a, =<0.01-0.1 o (grand débat)
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Effets sur un panache de contamination
Vue aérienne sur un panache provenant d'une zone de source rouge

sens de I'’écoulement

t, t advection

advection et

dispersion
(longitudinale et
transversale)

source de contamination
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Modélisation de la sorption

Rappel: Sorption=processus reversible

Seul le polluant dissout migre dans le sens de
I'écoulement d’eau

La fraction du polluant dissoute dans l'eau f,, est
ce qui intéresse dans ce contexte

Ecoulement —— lci, T, =1/3

(Traceur

k :
gl conservatif:
Miner fw=1)
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Sorption et retardation

Si la sorption est linéaire

on applique la relation simple [
qui existe entre f, etle s
facteur de retard R pour = |
le transport des 8 05F |
polluants dans les sols £ | |
saturés et nappes 2k ——— Retardation Coeffcient =
’ . S : [ Retardation Coefficient = 1
phréatiques 3 03 |
R = 1/f EE
T . ha
R signifie le ralentissement § | |
du transport par rapport <°'f |
a un traceur conservatif, ., o\
R=1) l."0 3400 6800 10200 13600 17000
X, m
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source de contamination

Effets sur panache (2)

sens de I'’écoulement
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Modeélisation de la degradation

Dans l'eau, la cinétique de premier ordre est souvent
observee

Ceci signifie que la vitesse de dégradation d’'un polluant
est proportionnelle a sa concentration

dC
— =—kC
dt
k = constante de dégradation 1¢" ordre, unité Temps’
La demi-vie T,, estalorsde 0 = ln_2
1/2 I

Et: seule la fraction dissoute f,, se degrade
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2. Modélisation numeérique: PMWIN
(Processing MODFLOW on Windows)

MODFLOW lancé en 1988 par US Geological
survey en 1988, programme en Fortran

Depuis: Interfaces pour Windows et modules pour
transport ont ete developpes, dont:

Visual Modflow (payant)
Processing Modflow (gratuit)

Processing Modflow (PMWIN-FULL)

« A Simulation System for Modelling Groundwater Flow and Pollution »
Wen-Hsing Chiang et Wolfgang Kinzelbach

Institut fur Hydromechanik und Wasserwirtschaft (IHW)

http://www.pmwin.net/software.htm
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MODFLOW: Modele de différences finis
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Application de PMWIN en Crau:

Etape 1: Choix du domaine a modéliser

Image satéllite
« LANDSAT » du
28. Aout 2009

egt ulgment

&

Zone de
Jésurgence Wit
Marais de Viguérat SN —
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. Processing Modflow - [CRAUZDNEW.PM5]
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. Processing Modflow - [CRAUZDNEW.PM5]
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MASTER 2 GEMA:

Apprendre PMWIN en 32 Rapport présenté dans le cadre des cours ¢ hydrogéologie appliquée
heures, dont 24h en salle
informatique Modélisation avec PMWIN d’un aquifére pollué :

Hohener

3.3.1 Résultats

Barriére d'argile ]

—_ ug—
Ve :
D.rrgp - __4—’-’—-)
-D ™ ]9 |__ pa—
+.':
3 6LJ'0—\—_\__-_‘
T IVEV"'A\
/b, 0™~
j "
— G m#-'o.P' ~ ol

-"-—_._f_ ,ffll_',," ————
Source de pollution Charbon actit
sOg/m’ Pollution Og/m’

Fgure 27 : panache de pollution avec une barriere réactive
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3. Modeles analytiques

Choix des coordonnées, p. ex. cartheésiens x,y,z
Advection en direction x D,= v 0, D,

écoulement /
—

X
I:)x= Vefi OLx-l-Dm 1 Dz= Vesr OLZ+Dm

2 2 2 aC
R£=Dx 0 §+Dy 0 (2:+DZ 0 (;—veff—
ot 0x oy 0z 0x

- kC

Evolution = Dispersion - Advection - Degradation
de conc.
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Solutions analytiques

Scénario adopté par US EPA

Biodegradation:

—
—
—
-

: ~< . Cinétique du premier ordre,
I \ L] L] []
Surface Om =~ temps de demi-vie: 6 mois
- ' S
) \
: X \
Source i AN
\
: \
1 1
< !
: /
: 7’
v

Panache montré a la

Bos de limite surface de la nappe (z=0)

B
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Deux solutions pour le méme probleme

Conc.

A relative C/C,
2
V 4
A x—-—1 | N
. Cx "1 ( R )
C =—0 [ —ktt -
SOIUttIOTj >0 N i P e
exacle de
0.8-0.9
Nevill (
evile 07 —0.8l * Jers d y-0.5Y Cerfd y+0.5Y }
2./ YIR 2./ YR
Temps de calcul; 9-6-07 L LR VT
env. 2 min. 0.5-0.6 lofo—2"2 | _apd—2*2  |lar
2o vt /N 2o vt IR
0.4-0.5 S - -
B
0.3-04 \/7
7 x-—. 1+4—=
Solution de ~ 92-03 o = Lerp| |1 14472 }erf -
Domenico 0.1-0.2 ,
0- 0.1 y-0.5Y z+0.5Z z-0.5Z
—erf erf | ——|-erf
Temps de calcul: 2 Ja,x H 2Ja.x 2\a,x
<1 sec.
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Mais: la biodégradation dépend de I'oxygene..

C Conc. i

Solution avec 0.9
biodegradation, g 4

Instantanee .

0.6-0.7
0.5-0.6

04-05

150 200

0.3-04

0.2-0.3
0.1-0.2

0- 01
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4. Modéelisation des panaches
de vapeur

Eau potable ?

|

Z.one non-saturée

Frange capillaire

Nappe phreatique
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Qu’observons nous dans un site réel ?
Pollution contrélée a la base aérienne Vaerlgse DK en jullet 2001




Profondeur (m)

Instrumentation du site

—b é 1 I I 1 1 1 1 1 1 1 1 1 I I 1 ]

e o o o ° . . ° °

o o °

TICEN) ° . . ° ° . °

o o .

o o

L

e o o o ° . . ° ° . () ()

3 4

— -QIIRANAED @
N_

é
5

. Kérosene immobile (NAPL)
Sonde a gaz

O Piezometres
Bougies poreuses

Z.one saturee

6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

Distance latérale (m)

Emplacement contrélé de 12 L de kérosene, avec 3 % toluéne, 1 %
benzéne, 7 % n-héxane, 15 % isooctane et 9 autres hydrocarbures.

Christophersen, M., et al. J. Contam. Hydrol. 81, 1-33 (2005).

Hohener
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Modeéle numérique utilisé

MOFAT (A K. Katyal, J.J.Kaluarachchi and J.C.Parker, 1991)

« 2-D éléments finis, zone non-saturee et saturée
« (Gere jusqu’a 5 composeé en 3 phases
 Diffusion et écoulement par gravité en phase gaz

* biodegradation en cinétique de premier ordre

Gaganis, P., H.K. Karapanagioti et V.N. Burganos, 2002. Modeling multicomponent NAPL transport
in the unsaturated zone with the constituent averaging technique. Advances in Water Resources 25,
723-32.

Bouchard, D., D. Hunkeler, P. Gaganis, R. Aravena, P. Hohener et P. Kjeldsen, 2008. Carbon
isotope fractionation during migration of petroleum hydrocarbon vapors in the unsaturated zone: field
experiment at Veerlgse Airbase, Denmark, and modeling. Environ. Sci. Technol. 42, 596-601.
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@ Application

Domaine

e modélisé en 2D et coordonnées radiales

R=f(t)

Source ) ! !

P,=1atm,C,=0

w
[§)

__________ B VARV /ST (1) N —

8 10 20 m
Limite
étanche

No flow
MO]J ON

(=] -
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=

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: Hexane

DATA
C, (mg/L)
0.00¢
» ' 200.000
20 20.000
-3.0 | ‘ ‘ | | | | | | | |
0.00 2.00 4.00 6.00 800 1000 1200 14.00 16.00 18.00 20.00 5000
PREDICTIONS
0.00¢ ‘ : : : —10.200
-1.0
—10.020
-2.0
-3.0 | ‘ ‘ | | | | | . . —0.002
0.00 2.00 4.00 6.00 800 1000 1200 1400 16.00 1800 20.00
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=

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: Hexane

DATA
C, (mg/L)
0.00¢
» P ' 200.000
20 20.000
-3.0 | ‘ | | | | | | | | |
0.00 2.00 4.00 6.00 800 1000 1200 14.00 16.00 18.00 20.00 5000
PREDICTIONS
0.00¢ : : : : ' —10.200
-1.0
—10.020
-2.0
-3.0 | ‘ | | | | | | . . —0.002
0.00 2.00 4.00 6.00 800 1000 1200 1400 16.00 1800 20.00
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Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Target contaminant: Hexane

DATA DAY Cg (mg/L)

0.00

0.00 : ‘
ool 30 ' 200.000
2o W o
-3.00 | | |

1000 1200 1400 1600 1800 20.00
~ 12.000

PREDICTIONS

—10.200

0.00 ' : : :

1001 ’ - 0.020
-2.00 "
300 | | | | f 0,002

0.00

1000 1200 1400 1600 1800 20.00

Hohener
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Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Target contaminant: Hexane

C, (mg/L)

0.00 ‘ ‘
ool ' 200.000
-2.001 20.000
-3.001 | ‘ | | | | | | | |

0.00 2.00 4.00 6.00 8.00 1000 1200 14.00 16.00 18.00 20.00 5000
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Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: Hexane

DATA DAY
C, (mg/L)

0.00 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
_ mo) 113 ' 200.000
-2.00 20.000
-3.001 ‘ | | | | | | | | |

0.00 2.00 4.00 6.00 8.00 1000 1200 14.00 16.00 18.00 20.00 5000

PREDICTIONS

0.00 : : : : —10.200
100 0,020
-2.001
-3.001 | | | | | | | | | I —0.002

0.00 2.00 4.00 6.00 800 1000 1200 1400 16.00 1800 20.00

Hoéhener Journées Modélisation CEREGE Février 2010



Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Target contaminant: Hexane
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Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations
Target contaminant: CFC 113

DATA ¢, (mg/L)
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Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: CFC 113

C, (mg/L)
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Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: CFC 113

C, (mg/L)
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@ Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations
Target contaminant: CFC 113

DATA ¢, (mg/L)
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@ Modeling Results

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations
Target contaminant: CFC 113
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GRACOS

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: CFC 113

DATA DAY
C, (mg/L)
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GRACOS

Measured vs. Predicted Gaseous Concentrations

Modeling Results

Target contaminant: CFC 113

C, (mg/L)
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Modeling Results

Mass in the Gas Phase
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Panache de MTBE et héxane en zone non-saturée

Sol:
Teneur en air: 0.4 L/L

Source
(2x2m)

Teneur en eau: 0.1 L/L

Recharge: 1.6 cm/jour

Surface . _
Matiere organique: 5 g/kg

Sorption linéaire: K = 0.4 L/kg

Biodégradation: absente

Modele analytique de

Pas de limite Troldborg et al. 2009
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Différence entre MTBE et héxane

MTBE Héxane
/O
M/
. Coei_’f: Henry H= 0.003 « Coeff. Henry H= 120
- Additif d’essence « Constituant naturel de
. SP95: 2 %, SP98: 8 % pétrole

Production mondiale:
env. 25 Mio t/an

en France: ETBE \/0><
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Aprés 1 semaine

MTBE  Concentration (C/Cqource). Heéxane

1 08 06 04 0.2 0
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Aprés 2 semaines

MTBE  Concentration (C/Cygyrce) Heéxane

1 08 06 04 0.2 0
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Aprés 1 mois

MTBE  Concentration (C/Cqource). Heéxane
LT T [T T s

1 08 06 04 0.2 0
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Aprés 2 mois

MTBE  Concentration (C/Cygyrce) Heéxane

1 08 06 04 0.2 0
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Aprés 3 mois

MTBE  Concentration (C/Cqource). Heéxane
LT T [T T s

1 08 06 04 0.2 0
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Consequences:

SOCIETE

Retrait de bouteilles d'eau Source
des Oliviers et de sodas Taillefine, !

Oasis, Grand Jury agrumes et

Champion agrumes pour cause de
pollution

AP | 17.10.2008 | 17:35

a Direction générale de la Santé et |a Direction générale de la
concurrence, de la consommation et de |a répression des fraudes
annoncen: vendredi le retrait du marche des bouteilles d'eau Source des
Oliviers et de sodas des marques Taillefine, Oasis, Grand Jury agrumes
et Champion agrumes en raison d'une pollution de I'eau source les composant.

. CITRUS PUNCH

ﬂ@

QG CCRF précisent que des autocontroles
f-de-Gadagne (Vaucluse) "ont

Dans un communigus =
realises £ site de production de Chatead
montreé ue I'eau de source utilisée pour produira" }es bouteilles "contenait de
faibles ghaptites d'ETBE (&thyl-ter-butyl-ther additif habituellement
incorpore dan ace" L origina.de-erpBTution 25t encore “inconnue”.
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Contamination des eaux souterraines, selon UNESCO
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Resumeé et conclusions

1. Les modeles de transports des polluants dans les sols et les
nappes phréatiques incluent 5 processus: advection, diffusion,
dispersion, sorption et dégradation.

2. Les modeles numériques tel que PMWIN sont flexibles, gérent
la hétérogénéité mais souffrent d’étre lourdes.

3. Les modeles analytiques tel que BIOSCREEN s’appliquent aux
cas homogenes et sont simples et rapides.

4. La cinétique de biodégradation est le parametre le plus incertain

5. En zone non-saturée, les écoulements multiphasiques et la
diffusion en phase gaz sont importants
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Définition d'un modeéle

Un modele est une imitation de la realite qui

souligne les aspectes qui sont considéré comme
etant importantes, et neglige tout le reste qui n’a

pas d’'importance.

D. Imboden
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2 Usages de modeles

1) Calculer I'évolution d'un systeme a partir
de parametres connues

- = Prédiction ou prognose

2) Essayer de comprendre la structure
interne d’'un systeme en comparant les
conditions externes avec le
comportement du systeme modélise

- = Diagnose
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Exemple d’'une diagnose (fausse)

Claude
Ptolémée

réconcilie le
systeme
aristotélicien
avec les
données
astronomiques
accumulées
depuis cing
siecles. 12,

T B8 ey P T
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Les modeles peuvent étre dangereux !

N
L r
Galllee | v‘ P, 3
3 {
e 4«;
N PG
e
X -

Puton —

Neptune _—

perd sa vie
parce qu’il
introduit un
nouveau modele
correct du
systeme
planétaire

Uranus__,_..«"_'ffff._-'i*' T e
e
T e - @ Mars

- 1 ) Jupiter
=3 Saturne ‘ 1=

SOLEIL
Mercure

Vénus

d'apreés 1'Encyclopédie LARDUSSE Multimedia (CDROM)
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Merci de votre attention

Financement par Action COST 629
et projet Européen Groundwater risk

assessment at contaminated sites
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Merci a Jurg Zobrist (Coordinateur
Suisse de COST 629) et merci a
Peter Kjeldsen, Mette Broholm,
Mette Christophersen, Ramon
Aravena et bcp. d’autres pour les
travaux du terrain au Danemark.
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