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Résumé

Dans le cadre de I'étude d’'un site pollué et notamment de I'évaluation des risques pour la ressource
en eau, la modélisation prédictive peut, sous certaines conditions, étre employée comme outil d'aide a
la décision. Ainsi, a la demande du MEEDDAT, I'INERIS conduit un programme d’appui dont I'un des
principaux objectifs est d’apporter une aide aux modélisateurs intervenant dans le contexte des sites
pollués.

De récents travaux ont porté sur la question du choix de l'outil adapté, notamment entre modéle
analytique et modéle numérique. En effet, selon le site étudié, ce choix peut se révéler important pour
I'obtention de résultats exploitables pour parvenir a une gestion raisonnée et proportionnée d’une
pollution. Or, de nombreux outils de calcul sont disponibles actuellement et un recensement (bien que
non exhaustif) met en exergue leur diversité.

Ces travaux ont également conduit a rappeler les principaux objectifs, les phénoménes pouvant étre
simulés et la démarche générale d’'une modélisation prédictive du transfert de polluants dans les sols
et les eaux souterraine (cf. Figure 1).

/ Concsptaanstant |
'k - Schéma conceptuel - j <:>

- I

Piézometre Puits de N
Pzl pompage

|" ’," 1 ’ - - L -y
Choix du modéle - lagiciel )

s Lk DNAPL | Phase
Décision quant - z i
& Futilité d'une yis Y (Phase pure) Dissoute
modéisation et e e
definition de e & 1 g L Y (m)
ses objectifs | otomimedumodeie, | G==p | 200 400
| points et valeurs de |
/7 | calage, conditions aux
e \ limites
P !
! -~ =
e - £ Calage de Ia N
T { piézométrie I 7o =
I~ MR 4 n. [ Tests de sensibilité \u
| = = R A

= v ) —
% |

{ Calage des il =L
\ concentrations o o= S
— i Validation des prédictions in situ Y
! \
\

Analyse préliminaire.
des donndes et visite
du site — ébauche d'un
schéma conceptusl
— (en cas de forte variation entre
o | simulation et mesure prévoir notamment |
. Facquisition de :

Figure 1 : Démarche générale de modélisation

Une application mise en ceuvre sur deux outils analytiques (BIOCHLOR et NAS) ainsi que la
comparaison des résultats obtenus a ceux acquis dans le cadre de la simulation d'un cas traité
précédemment par des outils numériques (Cas Réel n°3, intercomparaison des résultats et des
démarches), apporte des indications complémentaires quant aux éléments justifiant ou non le choix
d’'un modele (cf. Figure 2).
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Figure 2 : Comparaison du calage des concentrations entre outils analytiques et
numériques

L'exercice d’'intercomparaison qui a été mené sur plusieurs cas dont le Cas Réel n3 a fait intervenir
des équipes d'origines différentes, traitant des cas identiques en suivant leur démarche propre avec
les outils dont elles disposent et qu’elles emploient habituellement. L'objectif de ces exercices est de
mettre en avant les données d'entrée a considérer, les problemes rencontrés et les solutions
retenues.

Concernant le choix d'un outil adapté, des recommandations ont pu étre formulées et portent
principalement sur le choix des phénoménes a considérer, les objectifs attendus et les outils de calcul
en eux-mémes. Cependant, il ressort de cette étude que la clef de I'efficacité et de la précision lors de
la modélisation d’un systéme dépend en premier lieu de I'élaboration du modéle conceptuel et de la
qualité des données disponibles et utilisées.

La démarche recommandée consiste a privilégier une approche pragmatique en justifiant les réserves
relatives aux résultats présentés. Il convient, si possible, de débuter par un modéle simple (analytique
ou numérique avec des hypothéses simplificatrices) avant de compliquer le modéle si nécessaire et
en fonction des données disponibles. En cas de trop fortes incertitudes, le modéle doit conduire a
proposer de nouvelles investigations.

Outre le suivi de la démarche générale proposée, au cours de toute modélisation, il est également
recommandé de contraindre les parametres de calage par des données de terrain et de les privilégier
par rapport aux données bibliographiques (sauf si leur qualité peut étre remise en cause). Concernant
les données bibliographiques, 'INERIS a mis au point une base de données sous Access qui sera
accessible en ligne, relative aux parameétres Ky et Ty, pour différents polluants (hydrocarbures et
solvants chlorés). En effet, en I'absence de données de terrain, le recours a des informations
bibliographiques peut étre justifié lorsque le contexte de I'étude est similaire a celui pour lequel la
valeur a été estimée (conditions redox, lithologie, teneur en carbone organique...). Ce recueil de
données permettra au modélisateur d’obtenir des domaines de variations (min. et max. d’aprés des
valeurs issues de la littérature) adaptés a ses besoins.



La gestion d’'un site pollué passe notamment par la réalisation d'un bilan « codts-avantages » et
la définition de différents scénarii de réhabilitation, dans ce cadre comme dans d'autres (cf.
section 2), la simulation du transfert de polluants dans les sols et les eaux souterraines constitue
une aide a la décision non négligeable. Cependant, comme le rappelaient en 2006 'ADEME, le
BRGM et 'INERIS dans une note portant sur les mesures et modeles [1], la complexité des
phénomeénes mis en jeu, la simplification inhérente a toute modélisation et le manque de
données d’entrée constituent des limites qu’il convient également de considérer. En effet, le
recours & un outil de modélisation, qu'il soit analytique® ou numérique?, peut s'avérer au final
inadapté s'il n'est pas justifié par le schéma conceptuel ou de fonctionnement ainsi que par la
guantité et la qualité de données d’entrée disponibles (exemples : paramétres hydrodynamiques,
hydrodispersifs, concentrations, piézométrie, etc).

Dans le cadre du programme TRANSPOL [2], conduit par I'INERIS & la demande du
Ministere en charge de I'environnement, et dont I'un des objectifs est d’apporter une aide aux
modélisateurs intervenant dans le domaine des sites pollués, de récents travaux ont porté
sur la question du choix de l'outil adapté, notamment entre modéle analytique et modéle
numeérique [3]. Selon le site étudié, ce choix pourra se révéler déterminant pour I'obtention
de résultats exploitables et une gestion raisonnée et proportionnée d'une pollution. Or, de
nombreux outils de calcul sont actuellement disponibles et un recensement (bien que non
exhaustif) met en exergue leur diversité. Outre des recommandations quant au choix de
loutil, ces travaux ont également permis de rappeler les principaux objectifs, les
phénomeénes pouvant étre simulés et la démarche générale d’'une modélisation prédictive du
transfert de polluants dans les sols et les eaux souterraines.

1. DEMARCHE GENERALE DE MODELISATION

La démarche générale et les principales étapes d’'une modélisation conduite dans le cadre
d’'une étude portant sur les sites pollués sont exposé en Figure 1.

Il apparait que le choix de I'outil de modélisation fait suite a la définition des objectifs et a la
réalisation d’'un schéma conceptuel permettant d’appréhender les phénoménes prenant part
au transfert de la pollution vers les enjeux préalablement identifiés (ici un puits de pompage
en aval hydraulique).

Les principaux objectifs et phénoménes a considérer sont repris ci-apres (cf. sections 2 et 3).

! Outil simplifié qui utilise une solution mathématique des équations d’écoulement et/ou de transport
en tous points de I'espace et du temps.

% Le domaine étudié est discrétisé dans I'espace et dans le temps et un schéma numérique est utilisé
(différences finies, éléments finis, volumes finis, etc) pour résoudre les équations d’écoulement et/ou
de transport.
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Figure 1 - Schématisation de la démarche globale de  modélisation

2. OBJECTIFS DE LA MODELISATION

Le recours a la modélisation peut avoir différents objectifs, notamment :
» synthétiser les données disponibles pour orienter I'état des lieux ou identifier les nouvelles
zones a investiguer ou a surveiller plus particuliérement ;

e prédire I'évolution d’une pollution au droit d’'une zone sensible ;

e tester la mise en ceuvre d'un procédé de réhabilitation sur les écoulements et/ou le
panache ;

 tester I'impact de l'atténuation naturelle sur I'étendue du panache de pollution.

Bien que la modélisation doive dans la mesure du possible faire suite a un état des lieux
suffisamment détaillé, permettant de disposer de données fiables et directement mesurées
dans l'environnement potentiellement impacté, le premier point ci-dessus montre qu’un
modéle simplifié peut également intervenir en amont afin d’orienter les investigations.

3. PRINCIPAUX PHENOMENES

Les principaux mécanismes et paramétres associés au transfert des polluants dans les
aquiferes (constitués par le sol - zone non saturée - et la nappe - zone saturée), en
particulier au sein du milieu poreux, sont rappelés ci-dessous.



Mécanismes Principaux parameétres associés

Advection

. coefficient de perméabilité K, porosité efficace n,
(ou convection)

coefficient de dispersivité longitudinale a,

Dispersion cinématique . . o
P q coefficient de dispersivité transversale ar

Diffusion moléculaire coefficient de diffusion moléculaire D

Adsorption

(ou sorption) coefficient de partage sol-eau Ky (hypothése Kg)

Biodégradation constante de dégradation A ou temps de demi-vie Ty,

Volatilisation constante de Henry, pression de vapeur saturante

Tableau 1 - Principaux mécanismes et parametres ass  ociés au transport
(d’apres [4], [5])

4. OUTILS EXISTANTS

Il existe actuellement un trées grand nombre de modeles développés pour simuler les
écoulements et/ou le transport de polluants dans les sols et les eaux souterraines. Une
recherche bibliographique a permis d’en dresser une liste [3] (non exhaustive et valable en
fin d’'année 2007).

Les principales différences observées entre ces outils portent sur les phénomeénes simulés
(en particulier la sorption, la biodégradation et la volatilisation), la prise en compte de la zone
non saturée et d’'une géochimie plus ou moins complexe ou encore sur les polluants
considéreés et sous quelle forme ils le sont (pure, dissoute, gazeuse).

5. INTERCOMPARAISON

Afin de tester les variations de résultats pouvant étre attendues en termes de concentrations
calculées entre outils analytiques et numériques, un essai d’'intercomparaison a été mené en
2007. Il a porté sur la mise en ceuvre d’'une nouvelle phase d'intercomparaison dédiée au
cas réel n3 du programme TRANSPOL [2]. Ce cas réel de pollution (CR3) traitait d’'une
nappe alluviale polluée par des solvants chlorés (hotamment perchloroéthyléne, PCE, et
trichloroéthyléne, TCE).

Les logiciels BIOCHLOR [6] et NAS [7] ont été testés dans un premier temps (choix basé sur
retour d’expérience et l'intérét - pour ce qui concerne NAS - de considérer les conditions
rédox du milieu).

Comme le montre le tableau suivant, concernant NAS, simple d’utilisation et rapide a mettre
en ceuvre, il se révele inadapté dans le cadre du CR3. En effet, il est destiné aux simulations
liées a la dépollution et non pas au calcul prédictif concernant le panache (extension et
concentration). Ce constat illustre cependant la nécessité de choisir un outil en tenant
compte des objectifs.
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Adapté aux solvants chlorés.
Dégradation séquentielle du 1%
ordre. Un seul coefficient de retard

Principalement destiné a
évaluer les objectifs de
dépollution d’'une source. Pas
de dégradation séquentielle
du 1* ordre

Source

Option permettant de considérer
une source variable dans I'espace
mais pas dans le temps

Source constante dans
'espace et dans le temps

Parameétres et
calibration

Calage des concentrations
(calculs/mesures) a une seule
date et pour quelques ouvrages
de surveillance

Comparaison
calculs/mesures non
disponible directement.
Définition par le calcul de
plusieurs parameétres (sans
ajustement possible)

Bilan de masse

Option pratique permettant de
visualiser 'effet de la
biodégradation

Non disponible

Utilisation

Interface simple a appréhender
mais unités anglo-saxonnes
(nécessite une étape de
conversion). Manuel d'utilisation et
exemples

Le manuel est incomplet
(notamment pour justifier les
calculs des parametres).
Exemples disponibles

Tableau 2 - Synthése des principales remarques conc

ernant l'utilisation de BIOCHLOR

et NAS dans le cadre du CR3

Dans un second temps, les résultats des modéles BIOCHLOR et NAS ont été comparés a
ceux obtenus par les équipes modélisatrices au cours de la seconde phase
d’'intercomparaison du CR3 portant sur I'utilisation de modeles numériques. La figure qui suit
présente les résultats obtenus a la date de calage des concentrations en PCE.
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Figure 2 -: Comparaison du calage des concentration s en PCE sur 6 piézométres

Ces résultats montrent que dans le cas du CR3 et compte-tenu des données d'entrée
disponibles, des outils « simplifiés » sont capables de fournir des concentrations attendues a
un point d’observation donné similaires a celles obtenues via des outils numériques. Cette
similarité des résultats peut cependant étre expliquée dans ce cas par le fait que I'exercice



d’'intercomparaison mené avec les outils numériques ait été fortement simplifié. En effet,
pour ce qui concerne les écoulements et la représentation de la source des hypothéses
simplificatrices ont été considérées.

6. RECOMMANDATIONS

Comme le soulignent les paragraphes qui précédent le choix d’un outil adapté doit étre basé
sur les phénoménes considérés, les objectifs et les outils disponibles voire sur la possibilité
d’adaptation de I'outil envisagé au cas traité.

L'outil de calcul doit en effet permettre :

< de répondre aux objectifs (respect d’'un seuil de concentration en aval d’un site) ;

» de protéger les enjeux (captage d’alimentation en eau potable) ;

» de respecter colts et délais (par exemple la mise en ceuvre d'un modeéle couplé
géochimie/transport nécessitera plus de temps qu’un modéle ne tenant pas compte de la

géochimie) ;

» de prendre en compte les phénoménes identifiés et retenus (la biodégradation lorsqu’elle
est mise en évidence suite a des mesures isotopiques notamment) ;

« d'intégrer les hypothéses simplificatrices retenues (sur la géométrie de la source ou les
échanges nappe/riviére) ;

» de considérer le comportement et la toxicité des polluants.
Le choix de I'outil peut également étre lié a:

« la quantité et la qualité des données ;
« lafacilité d'utilisation (existence ou non d’'une interface fonctionnant sous windows) ;
* le retour d’expérience.

Ces éléments sont repris dans le Tableau 3.

Informations a considérer

Liées aux phénomeénes Liées aux objectifs Liées aux données/outils
» prise en compte des * les calculs doivent . o
X N . e . quantité et qualité des
phénomenes identifiés et permettre de répondre

données
retenus aux attentes

e enjeux en termes de
santé publique et » retour d’expérience
d’environnement

e complexité du site et
hypotheses simplificatrices

» comportement et toxicité des

polluants & considérer colts et délais « facilité d’utilisation

Tableau 3 - Informations & considérer pour le choix d’un outil de modélisation adapté



En définitive, la démarche recommandée consiste a privilégier une approche pragmatique en
justifiant les réserves relatives aux résultats présentés. Il convient, si possible, de débuter
par un modéle simple (analytique ou numérique avec des hypotheses simplificatrices) avant
de compliquer le modéle si nécessaire et en fonction des données disponibles. En cas de
trop fortes incertitudes, le modéle doit conduire & recommander de nouvelles investigations.

Outre le suivi de la démarche générale proposée, au cours de toute modélisation, il est
également recommandé de contraindre les parametres de calage par des données de terrain
et de les privilégier par rapport aux données bibliographiques (sauf si leur qualité peut étre
remise en cause). Concernant les données bibliographiques, I'INERIS a mis a disposition en
2008 une base de données accessible en ligne, actualisée annuellement, relative aux
parametres Ky et Ty, pour différents polluants (hydrocarbures et solvants chlorés).

En effet, en 'absence de données de terrain, le recours a des informations bibliographiques
peut étre justifié lorsque le contexte de I'étude est similaire a celui pour lequel la valeur a été
estimée (conditions redox, lithologie, teneur en carbone organique...), ce recueil de données
peut permettre au modélisateur d’obtenir des domaines de variations (minimum et maximum
d’aprés des valeurs issues de la littérature) adaptés a ses besoins.

Quoiqu’il en soit, en cas de pollution avérée, la réalisation d'une modélisation et I'acquisition
de données de terrain ne doivent pas retarder la mise en ceuvre de mesures de gestion
visant a préserver la santé publique ainsi que I'environnement.
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